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Pharmazeutische Hilfsstoffe  finden zwar nicht nur  in der pharmazeutischen  Industrie Anwendung,  jedoch 
müssen sie  in diesem Bereich die strengsten Kriterien erfüllen. So  ist nicht nur  im Bereich der API  (active 
pharmaceutical ingredient) eine strenge Qualitätskontrolle (QC) erforderlich, sondern auch im Bereich der 
Hilfsstoffe um eine sichere und reproduzierbare Anwendung zu ermöglichen [1]. Eine bedeutende Gruppe 





wobei  sich  jeweils  die  lipophilen  Enden  der Ölphase  und  die  hydrophilen  Strukturteile  der Wasserphase 




als  hydrophile  Komponente  ein  anionisches  Strukturelement,  meist  eine  deprotonierte  Schwefel‐  oder 
Sulfonsäuregruppe, auf. Meist werden hierfür die Alkalisalze der Schwefelsäure (z. B. Natriumdodecylsulfat) 
eingesetzt. Analog dazu weisen  kationenaktive  Emulgatoren als  hydrophile  Komponente  ein  kationisches 
Strukturelement auf, bei dem es sich meist um Ammoniumverbindungen mit lipophiler Seitenkette handelt 





und  ‐alkohole  zu  den  nichtionogenen  Emulgatoren  ohne  Ethylenoxid.  Hier  übernimmt  die  Säure‐  bzw. 
Alkoholgruppe  die  Rolle  des  hydrophilen  Endes,  während  das  Kohlenstoffgrundgerüst  den  lipophilen 
Charakter repräsentiert. Oftmals werden hierbei jedoch nur HLB‐Werte (Hydrophilic Lipophilic Balance) im 
Bereich  HLB ≤ 10  erreicht,  wobei  es  sich  nach  Griffin  [3]  vorwiegend  um W/O‐Emulgatoren  (HLB  6  –  8) 
handelt.  Durch  Modifikation  mit  Ethylenoxid  lassen  sich  die  HLB‐Werte  in  den  hydrophileren  Bereich 
verschieben,  sodass  diese  eher  als  O/W‐Emulgatoren  (HLB  8  –  18)  einzustufen  sind.  Diese  Gruppe  der 









Das  europäische  Arzneibuch  (Pharmacopoea  Europaea;  Ph. Eur.)  definiert  Macrogole  oder  auch 

































Konsistenz  der  Zubereitung  steuern.  In  Kombination  mit  anderen  Emulgatoren  wirken  Macrogole  als 
Emulsionsstabilisatoren [9]. 
In  halbfesten  Zubereitungen werden  sogenannte Macrogol‐Salben  (z. B.  NRF:  PEG 300  und  PEG 1500  im 
Verhältnis 1:1) als Grundlage eingesetzt, wobei das Mengenverhältnis der Formulierung entsprechend dieser 
angepasst werden kann. Aufgrund der starken Hygroskopizität der Macrogole bis etwa PEG 2000 benötigen 
wasserhaltige  Zubereitungen  keine  spezielle  Konservierung,  da  ein Bakterienwachstum durch  Entzug  von 





um  Festigkeit  und  Auflösungsvermögen  zu  kontrollieren  [7].  Vorteilhaft  gegenüber  fetthaltiger 
Suppositoriengrundlagen wie Kakaobutter oder Hartfett ist zum einen die Beständigkeit gegenüber höheren 
Temperaturen und damit die höhere  thermische Stabilität. Des Weiteren  ist  die Wirkstofffreisetzung aus 
PEG‐basierten  Suppositorien  unabhängig  vom  Schmelzpunkt,  und  damit  von  der  Körperwärme.  Die 
Wirkstofffreisetzung richtet sich nach dem Auflösungsvermögen der verwendeten Grundlage [7, 10]. 
In  festen  Formulierungen  werden  höhermolekulare  PEGs  beispielsweise  als  Bindemittel  in  der 
Tablettenherstellung eingesetzt und zur Vermittlung plastischer Verformbarkeit von Granulaten verwendet. 
In  Nanopartikeln  werden  sie  zur  Verbesserung  der  Bioverfügbarkeit  von  Arzneistoffen  zugesetzt  [9].  Im 
Größenbereich PEG 6000 bis PEG 20 000 finden sie sich  insbesondere  in der Zubereitung von Extrusionen 
und im Bereich 1 000 000 – 7 000 000 (USP/NF) zur Herstellung von Schmelzextrusionen wieder [11]. 








Im  instrumentell‐analytischen  Bereich  sind  hochmolekulare  PEGs  wie  beispielsweise  PEG 20 000  in  der 





Fette  bzw.  Öle  [18‐25].  Aufgrund  der  Gewinnung  aus  unterschiedlichen  natürlichen  Quellen  können 
Zusammensetzung, und somit auch die jeweiligen physikalischen und chemischen Eigenschaften (siehe Tab. 
1‐1) der einzelnen Stoffe variieren. Das Europäische Arzneibuch definiert die für die Arzneimittelherstellung 













Kapsel‐ und Tablettenformulierung eingesetzt  [27]. Des Weiteren  findet  sie Anwendung zur verbesserten 
Wirkstofffreisetzung  aus  magensaftresistenten  Tabletten,  welche  durch  Salzbildung  in  Duodenum  und 
Dünndarm erzielt wird [28].  
Aufgrund  ihrer  feuchtigkeitsbindenden  und  hauterweichenden  Eigenschaften  eignet  sich  Ölsäure  gut  als 









(W/O  und  O/W)  sowie  Bestandteil  von  Komplexemulgatoren  wie  „Emulgierender  Cetylstearylalkohol“ 
eingesetzt [4]. 
Oleylalkohol wird, auch aufgrund seiner  rückfettenden Eigenschaften,  insbesondere bei öligen Dermatika 



























































































































































































































Generell  sind  Fettalkoholether  bei  kühler  und  trockener  Lagerung  stabil,  neigen  jedoch  zu  Autoxidation 
aufgrund enthaltener Doppelbindungen (z. B. Oleylalkohol), wobei diese an den in Allylstellung befindlichen 




Ethoxylierungsgrades  sowohl  im W/O‐  (n =  2 – 4)  als  auch O/W‐Bereich  (n =  10 – ≥ 20).  So werden  diese 
neben  der  Anwendung  in  topischen  Arzneiformen,  vor  allem  aber  auch  in  der  kosmetischen  Industrie 
eingesetzt.  Insbesondere die Macrogol‐Cetylether finden  ihr Einsatzgebiet hauptsächlich  im kosmetischen 
Bereich.  In  den  gängigsten  Arzneibüchern,  dem  europäischen  (Ph. Eur.),  amerikanischen  (USP)  und 
japanischen (JPE), finden diese keine Erwähnung in Form einer eigenständigen Monographie [5]. 






Polidocanol  kann  sowohl  als  Hilfsstoff  (O/W‐Emulgator)  als  auch  als  Wirkstoff  (Lokalanästhetikum, 
Verödungsmittel) [75] verwendet werden, weshalb  im Ph. Eur. zwei separate Monografien zu finden sind: 





























































Die  Herstellung  der  Macrogolstearate  kann  nach  Ph. Eur. auf  zwei  unterschiedliche  Arten  erfolgen: 
Ethoxylierung von Stearinsäure mit der erforderlichen Menge (Mol) an Ethylenoxid (= Herstellungsweise 1) 
oder  Veresterung  der  Fettsäure  mit  den  Macrogolen  der  gewünschten  mittleren  Kettenlänge 
(= Herstellungsweise 2). Außerdem können zur Herstellung zwei verschiedene Typen der Stearinsäure, Typ I 
(Stearinsäure 50) und Typ II (Stearinsäure 95), verwendet werden (genaue Zusammensetzung siehe Kapitel 
1.1.2).  Dies  kann,  je  nach  Hersteller,  zu  unterschiedlichen  Qualitäten  führen,  worauf  bei  einem 
Herstellerwechsel unbedingt zu achten ist [5, 26]. 
Aufgrund  ihrer  Esterstruktur  sind  Fettsäureester  weniger  stabil  gegenüber  Säuren  und  Basen  als  die 
entsprechenden  Fettalkoholether.  Die  Gruppe  der  Macrogololeate  ist  zusätzlich  empfindlich  gegenüber 
Autoxidation,  weswegen  Macrogolstearate  deutlich  häufiger  verwendet  werden  [5].  Letztere  finden 
vorwiegend  als O/W‐Emulgatoren  in halbfesten,  dermalen  Zubereitungen Anwendung  [76], werden aber 
auch  in  Filmüberzügen  als  Stabilisator  eingesetzt  [5].  In  Suppositorien  können  Macrogolstearate  zur 
































Äquivalenten  an  Ethylenoxid  hergestellt.  In  der  Kosmetikindustrie  sind  Kettenlängen  von  n = 2 – 200 





















klaren,  mizellaren  Lösung  verdünnt  [80,  81].  Außerdem  werden  sie  als  Emulgatoren  in  flüssigen 
Darreichungsformen zur oralen oder dermalen Applikation eingesetzt [5]. Insbesondere Cremophor® RH40 
dient zur Herstellung von Mikroemulsionen und selbstemulgierenden Systemen [82, 83]. Außerdem konnte 






Polysorbate  (Polyoxyethylen‐Sorbitanfettsäureester)  werden  aus  Sorbitol  in  drei  Syntheseschritten 
hergestellt. Zunächst erfolgt der Ringschluss von Sorbitol zum cyclischen Sorbitan, wobei Wasser eliminiert 
wird. Anschließend wird das Sorbitangrundgerüst mit der entsprechenden Fettsäure partiell verestert und 















Im  schwach‐sauren  bis  schwach‐basischen  pH‐Bereich  sind  Polysorbate  stabil.  Durch  Einwirkung  starker 
Säuren  und  Basen  kann  die  Fettsäure  abgespalten  werden.  Insbesondere  Polysorbat 80  (Tween® 80; 










Vitamine  [80,  85]  und  zur  Stabilisierung  von  Protein‐Formulierungen  zur  parenteralen  Anwendung  [88] 




Zur  Charakterisierung  von  Naturstoffgemischen,  wie  beispielsweise  Fetten,  verwendet  das  Ph. Eur.  die 















Parameter,  die bestimmte  Strukturmerkmale wiedergeben.  So  lässt  sich  anhand der Größenordnung der 
bestimmten Fettkennzahl  zwar eine Aussage über die Menge an einer enthaltenen  funktionellen Gruppe 
treffen,  eine  genaue  Zusammensetzung  lässt  sich  jedoch  nicht  daraus  erschließen.  So  bleiben  die 
Zusammensetzung und Verteilung der einzelnen Polymerketten unbekannt. Des Weiteren ist anzumerken, 




































































































































































Unter  dem  Begriff  Chromatographie  werden  Verfahren  zusammengefasst,  die  zur  Trennung  von 
Stoffgemischen geeignet  sind. Dabei erfolgt die Trennung aufgrund von Wechselwirkungen zwischen den 
Analyten mit der stationären und mobilen Phase. Hierbei liegen verschiedene Trennmechanismen zugrunde: 
Adsorption,  Verteilung,  ionische  Wechselwirkungen  bzw.  Ionenaustausch  (IEC;  Ion  exchange 
chromatography),  Größenausschluss  (SEC;  Size‐exclusion  chromatography),  Affinität  und  chirale 
Interaktionen. 
Auch in der HPLC können diese Mechanismen Einfluss nehmen, wobei die Abgrenzung voneinander oft nicht 
eindeutig  ist,  da mehrere Mechanismen  zu  einer  Trennung  beitragen  können.  Sie wird  hauptsächlich  im 
analytischen Bereich  (< 1 µg bis < 1 mg Substanz) eingesetzt,  findet aber auch präparativ  (> 1 mg) Einsatz 
[105]. 
Generell werden in der HPLC flüssige mobile Phasen und flüssige oder feste stationäre Phasen verwendet. 
Die  gängigsten  mobilen  Phasen  sind  in  Tab.  1‐10  zusammengestellt.  Im  Vergleich  zu  Schwerkraftsäulen 
werden diese mittels Kolbenpumpen durch die Säule befördert, da die Schwerkraft allein nicht ausreichend 
wäre  um  konstante  Fließgeschwindigkeiten  zu  gewährleisten.  Dieser  Zusammenhang  resultiert  aus  dem 
erhöhten Widerstand durch die immer kleiner gestalteten Partikel, die zu einer Erhöhung der Trennleistung, 
durch  Verringerung  des  A‐Terms  der  Van‐Deemter‐Gleichung,  notwendig  sind  [105].  Die  Van‐Deemter‐
Gleichung beschreibt die Korrelation aus der Trennbodenhöhe H und der Strömungsgeschwindigkeit u: 





Der A‐Term  (Eddy‐Diffusion, Mehrwegeeffekt) beschreibt hierbei  den Einfluss des  zufällig  zurückgelegten 
Weges,  den  die  Teilchen  des  Fließmittels  und  der  Analyse  durch  die  gepackte  stationäre  Phase  nehmen 
können.  Er  ist  unabhängig  von  der  Strömungsgeschwindigkeit,  verhält  sich  aber  proportional  zu 
Säulendurchmesser und Partikelgröße, und antiproportional zur Partikelgrößenverteilung.  
Der B‐Term (Longitudinaldiffusion) beschreibt den Einfluss der Eigendiffusion der Teilchen mit und entgegen 
der  Strömungsrichtung  auf  die  Peakverbreiterung.  Der  Einfluss  dieses  Terms  sinkt  mit  erhöhter 
Strömungsgeschwindigkeit.  
Der  C‐Term  (Massentransfer)  berücksichtigt  die  Peakverbreiterungen  aufgrund  von  Porendiffusion.  So 
benötigen tiefer eindringende Teilchen länger um erneut Wechselwirkungen mit der mobilen Phase eingehen 
zu  können  als  Teilchen,  die  nur  an  der  Oberfläche  interagieren.  Dieser  Effekt  erhöht  sich  bei  höheren 
Strömungsgeschwindigkeiten. Ein Weg diesen Effekt zu reduzieren sind sogenannte Porous‐Shell Particles 
(bzw. Core‐Shell  Particles),  die  im Gegenteil  zu  total‐porösen Partikeln  (Durchmesser  1.5 – 5 µm) nur  aus 
einer  dünnen  porösen  Schicht  (0.25 – 0.5 µm,  Gesamtdurchmesser  2 – 5 µm),  die  auf  einen  keramischen 
sphärischen Kern aufgetragen ist, bestehen. Durch die verminderte Eindringtiefe sinkt der C‐Term [106‐110]. 
Handelsübliche  HPLC‐Säulen  sind  in  einer  Länge  von  5 – 30 cm,  einem  Durchmesser  von  2 – 8 mm  und 
Teilchengrößen von 2 – 5 µm erhältlich. Die stationäre Phase liegt in Form von sphärischen (kugelförmigen) 
oder gebrochenen (unregelmäßigen) total‐ oder teil‐porösen Partikeln einer durchschnittlichen Porengröße 
von  7 – 12.5 nm  (70 – 125 Å)  vor.  Als  Basis  dienen  meist  poröse  Materialien  wie  Kieselgel  oder 
Aluminiumoxid.  Diese  dienen  in  der  Normalphasenchromatographie  (NP)  meist  als  stationäre  Phasen, 










































Die  Signalerzeugung  der  Analyt‐selektiven  Detektoren  beruht  auf  stoffspezifischen  Eigenschaften  des 
Analyten, die im Fließmittel nicht oder nur in geringem Ausmaß vorhanden sind. Zu ihnen gehören UV/Vis‐ 









































Analytik  etabliert.  Zu  diesen  gehören  vor  allem  ein  großer  linearer  Konzentrationsbereich  von  > 5 
Zehnerpotenzen  und  eine  hohe  Sensitivität,  sofern  die  betrachteten  Analyten  im  UV/Vis‐Bereich 
(190 – 600 nm)  absorbieren.  Dies  erfordert  chromophore  Strukturmerkmale,  d. h.  Strukturmerkmale  mit 
anregbaren  π‐  und  n‐Elektronen  [115].  Aromatische  Strukturen  absorbieren  bei Wellenlängen  < 260 nm 
stark, während bei  linearen Molekülen mit einer oder mehr Doppelbindungen (Carbonyle, Olefine) dieser 
Bereich  auf  < 215 nm  absinkt.  Aliphatische  Moleküle  benötigen  zur  Anregung  nochmals  deutlich  mehr 
Energie und sinken in Bereiche ≤ 205 nm. In diesem Zusammenhang ist es wichtig auch den UV‐Cut‐off der 
einzelnen  Lösungsmittel  zu  berücksichtigen,  also  die  Grenzwellenlänge,  ab  der  das  Fließmittel  selbst 
absorbiert [113]. In Tab. 1‐10 sind die Eigenschaften der für die HPLC wichtigsten Lösungsmittel aufgeführt. 
Weitere Vorteile der UV/Vis‐Detektoren sind ihre leichte Handhabung, Robustheit und die Kompatibilität mit 
Gradientenelution,  sowie  eine  relative  Stabilität  gegenüber  Temperaturänderungen,  wodurch  die 















Aceton  330  1.359  0.36  56  0.53 
Acetonitril  190  1.344  0.38  82  0.52 
Chloroform  245  1.446  0.57  61  0.26 
Dichlormethan  233  1.424  0.44  40  0.30 
Dimethylsulfoxid 
(DMSO) 
268  1.478  2.24  189  0.50 
Ethylacetat  256  1.372  0.45  77  0.48 
Hexan  195  1.375  0.31  69  0.00 
Isopropanol  210  1.386  2.30  97  0.60 
Methanol (MeOH)  205  1.328  0.55  65  0.70 
1‐Propanol  205  1.377  2.40  82  0.60 
Tetrahydrofuran 
(THF) 
212  1.407  0.55  66  0.53 







Das  Funktionsprinzip  basiert  darauf,  dass  die  Lichtabsorption  des  Säuleneluates,  welches  durch  eine 
Messzelle  geleitet  wird  und  im  ultravioletten  oder  sichtbaren  Bereich  gemessen wird.  Diese Messzellen 





A= log I0I =ε*c*b 
Gl. 3 
A ist die Absorption. Diese wird in der Software direkt aus dem Logarithmus des Verhältnisses der Intensität 
des  eingestrahlten  Lichtes  (I0)  und  des  ankommenden  Lichtes  (I)  berechnet.  ε  ist  der  molare 
Absorptionskoeffizient  und  somit  eine  substanzabhängige  Größe,  b  ist  die  Schichtdicke,  durch  die  der 
Lichtstrahl die Lösung durchleuchtet. Wie in der Gleichung zu sehen ist, handelt es sich bei der Absorption 
um eine von der Konzentration c [mol/l] abhängige Größe [113]. 
Um  Schwankungen  der  Lampenintensität  und  des  Flusses  der mobilen  Phase  zu  kompensieren wird  der 
Aufbau oft um einen Strahlenteiler erweitert, wodurch  in  sogenannten Zweistrahlphotometern einer der 
Strahlen durch eine Referenzzelle  geführt wird. Meistens befindet  sich die Referenzzelle  jedoch nicht  im 
Fluss, sondern es wird eine mit Luft gefüllte Zelle verwendet, wodurch die Schwankungen der mobilen Phase 
nicht ausgeglichen werden [113]. 

















pressure photoionization)  entwickelt. Diese gehören  zu den  sogenannten weichen  Ionisierungsarten, was 
bedeutet, dass keine Fragmentierungen der Analyten während der Ionisierung auftreten. 
Liegen die Analyten ionisiert vor können sie,  je nach verwendetem Analysator, entweder sofort selektiert 
und  detektiert  werden  –  wie  beispielsweise  bei  einem  Single‐Quadrupol  (Q)  –  oder  es  erfolgt  vor  der 












die  an  einem  Elektronenvervielfacher  ein  elektrisches  Signal  erzeugen.  Bei  Bedarf  kann  das 
elektromagnetische  Feld  über  erzwungene  Oszillation,  die  auf  die  Resonanzfrequenz  des  betrachteten 
Analyten eingestellt ist, zur Fragmentierung der Analyten führen (Abb. 1‐2, 3a), welche erneut selektiert und 
detektiert  (Abb.  1‐2,  3b)  werden  können.  Dies  ermöglicht  eine  umfassende  Strukturaufklärung.  Im 
quantitativen Bereich  ist die  Ionenfalle dem Quadrupol unterlegen, da es durch die Akkumulation  in der 









allen  Analyten  die  gleiche  kinetische  Energie  zugeführt  und  die  Zeit  gemessen,  die  die  einzelnen  Ionen 









Tröpfchen  bilden.  Die  Tröpfchenbildung  und  der  zugehörige  mittlere  Durchmesser  (dd)  ist  dabei  von 
mehreren  Parametern  abhängig:  hierzu  gehören  Eigenschaften  der  mobilen  Phase  wie  deren 
Oberflächenspannung (σ), Viskosität (η) und Dichte (ρ). Andere Variablen wie die Strömungsgeschwindigkeit 
des  flüssigen Eluats  (vl)  und des Verneblergases  (vg),  sowie die Volumenflüsse beider  (Ql und Qg)  spielen 
ebenfalls mit hinein. Unter Berücksichtigung dieser Parameter setzt sich die Nukiyama‐Tanasawa‐Gleichung 
zusammen: 












und Oberflächenspannung  zu  kleineren Tröpfchen  führen,  da  sich  der mittlere  Tröpfchendurchmesser dd 
proportional  zu  diesen  Eigenschaften  verhält. Da  vor  dem Verdampfungsraum größere  Tröpfchen,  deren 
vollständige  Trocknung  nicht  erzielt  werden  würde,  abgeleitet  werden,  resultiert  aus  dem  kleineren 









sind  entwickelte Methoden  anschließend  problemlos  auf  die Massenspektrometrie  übertragbar,  da  hier 
dieselben Anforderungen gelten. 
Der Durchmesser der verbliebenen Partikel ist abhängig von drei Faktoren: dem Ausgangsdurchmesser der 





















log A =b* logminj + log a 
Gl. 7 
Nach der Partikelerzeugung unterscheiden sich die drei Detektoren in ihrer Detektionsweise. Der ELSD und 
NQADTM  nutzen  beide  die  Streuung  eines  polychromatischen  Lichtstrahles,  die  an  der  Partikeloberfläche 
auftritt. Dabei werden die Partikel durch diesen Lichtstrahl (meist LED oder Halogenlampen) bewegt und das 
gestreute  Licht wird  an  einem  Photomultiplier  gemessen.  Der  NQADTM  bietet  gegenüber  dem  ELSD  den 
Vorteil, dass die Partikel vor dem Lichtstrahl noch einen Kondensationsraum durchqueren, in dem, meist mit 





an  Partikeln  erfolgt,  deren  Radius  (rp)  deutlich  kleiner  als  die Wellenlänge  des  eingestrahlten  Lichtes  ist 




Weitere  Nachteile  des  ELSD  sind  eine  geringere  Sensitivität  [120]  und  sogenannte  Spike‐Peaks,  die  bei 
Injektionen  größerer  Substanzmengen, welche oft  zur  Reinheitsanalytik  nach Ph. Eur.  eingesetzt werden, 




















während  die  kleineren  in  ein  Verdampfungsrohr  geleitet  werden.  Dort  werden  die  Tröpfchen  (3)  durch 
Verdampfen des flüchtigen Fließmittels getrocknet. Die festen oder flüssigen Substanzpartikel werden dann 
in  eine  Mischkammer  (5)  geleitet,  wo  sie  mit  dem  an  der  Corona‐Nadel  erzeugten  (4),  geladenen 
Stickstoffstrom kollidieren. Dabei wird Ladung an die Partikeloberfläche übertragen. Die geladenen Partikel 
werden  anschließend  durch  eine  Ionenfalle  weitergeleitet  (6),  die  kleine,  schnell  bewegliche  Teilchen 
abziehen kann. So werden die verbliebenen geladenen Stickstoffmoleküle entfernt. Die Partikel gelangen nun 






























aufgrund  ihrer  schlechten  Löslichkeit,  da  sie  unter  eine  der  beiden  BCS‐Klassifizierungen  II  (geringe 
Löslichkeit,  hohe  Permeabilität)  oder  IV  (geringe  Löslichkeit,  geringe  Permeabilität)  fallen  [146,  147].  In 
diesem Zusammenhang steigt die Bedeutung der in Fertigarzneimitteln verwendeten Hilfsstoffe: So dienen 
diese  schon  längst  nicht  mehr  als  einfache  Füllstoffe  oder  Emulgatoren,  sondern  ermöglichen  eine 
Löslichkeitsverbesserung, Lösungsstabilisierung komplexerer Formulierungen oder die gezielte, verzögerte 
Wirkstofffreisetzung [80].  
Zu  diesem  Zwecke  kommen  vermehrt  polymere  Substanzen  zum  Einsatz,  wobei  sich  die  Gruppe  der 
Macrogole  in den vergangenen Jahren besonders etablierte. So werden  immer mehr Makromoleküle wie 
Peptide  oder  Proteine  mittels  PEGylierung  modifiziert  um  beispielsweise  eine  bessere  Löslichkeit  oder 
längere Halbwertszeiten zu erzielen [148‐152]. Auch in der „klassischen“ Galenik finden die Macrogole und 
die  davon  abgeleitete  Substanzklassen  wie  Polysorbate,  Macrogol‐Fettsäureester  und  Macrogol‐
Fettalkoholether, weiterhin Anwendung (siehe Kapitel 1.1) [80].  
In Anbetracht der immer komplexer werdenden Formulierungen ist es unerlässlich, dass eine gleichbleibende 
Qualität  und  Zusammensetzung  der  verwendeten  Hilfsstoffe  gewährleistet  werden  kann.  Diese  wird  im 
Ph. Eur. durch eine Reihe empirischer Kenngrößen, den Fettkennzahlen, erfasst, die Aufschluss über die in 
der  Substanz  vorhandene  Menge  bestimmter  Strukturmerkmale  geben.  Jedoch  handelt  es  sich  hierbei 
lediglich um Summenparameter, welche nur bestimmte Sollbereiche wiedergeben, die für Polymere einer 
deklarierten mittleren molaren Masse erfüllt werden müssen. Außerdem setzen sich diese Methoden, wie in 
Kapitel  1.2  dargestellt,  meist  aus  einer  strikten  Abfolge mehrerer  Analysenschritte  (z. B.  vorhergehende 
Derivatisierung, Rücktitration überschüssiger Reagenzien, etc.)  zusammen, die,  jeder  für  sich genommen, 
bereits  mehr  oder  weniger  fehlerbehaftet  sind  und  eine  permanente  Anwesenheit  eines  Analytikers 
erforderlich machen. Jedoch ist eine genaue Erfassung der Größenverteilung der einzelnen Oligomerketten 
der  Macrogole  sowie  frei  vorliegender  Bestandteile  der  Macrogol‐basierten  Ester  und  Ether,  wie 
beispielsweise  Fettsäuren,  durch  die  alleinige  Bestimmung  der  Fettkennzahlen  nicht  erreichbar, was  das 
Beispiel  der  Macrogolstearate  verdeutlichen  soll.  Hier  sind  bereits  innerhalb  einer  definierten  Gruppe 
verschiedene Herstellungsmethoden zugelassen, wobei die Auswirkung auf den Grad der Polymerisierung 
und der dazugehörigen Oligomerverteilung bei jeder Herstellungsmethode unterschiedlich ausfallen kann. 
Des  Weiteren  können  zur  Herstellung  verschiedene  Typen  an  Stearinsäure  (Typ I  und  Typ II)  eingesetzt 
werden, die das Ph. Eur. zwar mit separaten Referenzbereichen der Fettkennzahlen anführt, jedoch lassen 





Heutzutage  gilt  die  Flüssigchromatographie  als  der  Goldstandard  der  pharmazeutischen  Analytik. 
Insbesondere in der Qualitäts‐ und Reinheitsanalytik haben sich HPLC und UHPLC etabliert und finden mit 













repräsentiert  durch  die  Gruppen  der  Macrogole,  Macrogolfettsäureester,  Macrogolfettalkoholether  und 
Polysorbate, sowie deren frei vorliegenden Einzelkomponenten, qualitativ zu erfassen.  
Das Ziel dieser Arbeit ist es, die genannten Substanzklassen möglichst gleichzeitig, d. h. mit einer universellen 
Methode,  in  ihren  jeweiligen  Einzelkomponenten  zu  erfassen  und  mögliche  Verunreinigungen  (z. B. 
Abbauprodukte aufgrund von Esterhydrolysen oder Autoxidationen) zu trennen. Diese Methode sollte zur 
Gewährleistung  der  Reproduzierbarkeit  und  zur  Vermeidung  von  Fehlern  nach  Möglichkeit  einfach 

































































































































Brij® C10  Brij® C10  9004‐95‐9  Sigma‐Aldrich Chemie GmbH Taufkirchen, Deutschland 




Substanz  Interne Bezeichnung  CAS‐Nr.  Bezugsquelle 
Brij® O20  Brij® O20  9004‐98‐2  Sigma‐Aldrich Chemie GmbH Taufkirchen, Deutschland 
Polidocanol  Thesit®  3055‐99‐0  Fagron GmbH & Co. KG Barsbüttel, Deutschland 
Polyethylenglycolfettsäureester 














Tween® 20  Tween® 20  9005‐64‐5  Croda France Chocques, Frankreich 





































































Art  Modell  Modell‐Nr. bzw. ‐typ  Hersteller 
LC‐CAD‐System 
Vakuum‐Entgaser  Agilent 1100 Series  G1379A  Agilent Technologies GmbH Waldbronn, Deutschland 





Säulenthermostat  Agilent 1200 Series  G1316A  Agilent Technologies GmbH Waldbronn, Deutschland 









Vakuum‐Entgaser  Agilent 1200 Series  G1379B  Agilent Technologies GmbH Waldbronn, Deutschland 









Säulenthermostat  Agilent 1200 Series  G1316A  Agilent Technologies GmbH Waldbronn, Deutschland 
Diodenarray‐Detektor  Agilent 1100 Series  G1315B  Agilent Technologies GmbH Waldbronn, Deutschland 














































































Zur  Herstellung  der  Stammlösungen,  sowie  für  alle weiteren  Verdünnungsschritte wurden  ausschließlich 
Lösungsmittel von hoher Reinheit wie MilliPore®‐Wasser, Acetonitril  (mind. HPLC‐Qualität, wenn möglich 
























Jeweils  ca.  100 mg  der  einzelnen  PEGs wurden  eingewogen  und  in  jeweils  10.0 ml  eines  Gemisches  aus 
Wasser und ACN (90:10) gelöst (= Stammlösungen). Anschließend wurden je 100 µl der Stammlösungen mit 
dem  Lösungsmittelgemisch  zu  10.0 ml  aufgefüllt  (= 1:100‐Verdünnung).  Die  konzentriertere  Probe 
„PEG 3000 (conc.)“ wurde durch 1:10‐Verdünnung, d. h. 1000 µl in 10.0 ml, hergestellt. Für die „Mix“‐Proben 





















































Jeweils  ca.  100  mg  der  einzelnen  PEGs  wurden  eingewogen  und  in  jeweils  100.0 ml  Wasser  gelöst 





Jeweils  ca.  100 mg  der  einzelnen  Emulgatoren wurden  eingewogen  und  in  jeweils  10.0 ml MeOH  gelöst 



























Jeweils  ca.  100 mg  von  Myrj® 59  wurden  eingewogen  und  in  1.0 ml  des  jeweiligen  betrachteten 





































Zur Herstellung der ungestressten Proben wurden  jeweils  ca. 50 mg Substanz eingewogen und  in  jeweils 















Jeweils  ca.  100 mg  der  einzelnen  Fettsäuren‐  bzw.  ‐alkohole wurden  eingewogen  und  in  jeweils  10.0 ml 
MeOH gelöst (= Stammlösungen). Anschließend wurden je 100 µl der Stammlösungen in jeweils 900 µl MeOH 





















































Jeweils  ca.  100  mg  der  einzelnen  PEGs  wurden  eingewogen  und  in  jeweils  100.0 ml  Wasser  gelöst 









Jeweils  ca.  100 mg  der  einzelnen  Substanzen  wurden  eingewogen  und  in  jeweils  10.0 ml  MeOH  gelöst 






























































In  einem  dritten  Stabilitätsansatz wurden  die  Stammlösungen  (ohne  Zusatz)  in  einem Rundgläschen mit 


















Jeweils  ca.  100  mg  der  einzelnen  PEGs  wurden  eingewogen  und  in  jeweils  100.0 ml  Wasser  gelöst 




















































Im  Folgenden  werden  ausschließlich  die  für  die  Methodenentwicklung  ausschlaggebenden  Methoden 
genannt. Eine Übersicht sämtlicher Methoden, die zur Methodenentwicklung beigetragen haben, findet sich 
im Anhang (Kapitel 8.4) in den Tabellen Tab. 8‐1 bis Tab. 8‐6. Der konkrete Verlauf der Methodenentwicklung 



























































































































































































































































































































































































































































































































































































birgt  diese  hohe,  herstellungsabhängige  Variabilität  auch  Gefahren.  So  kann  aus  einem  Wechsel  des 
Herstellers  oder  einer  Änderung  der  Herstellungsweise  eine  völlig  neue  Oligomerverteilung  resultieren, 
welche wiederum die galenische Stabilität und Qualität negativ beeinflussen kann. Darum ist es unerlässlich, 
eine  geeignete,  standardisierbare  HPLC‐Methode  zu  besitzen, welche  ein  genaues  Bild  dieser  Verteilung 
liefert. Aufgrund ihres Mangels an chromophoren Strukturmerkmalen lassen sich diese Substanzen jedoch 
nicht  mit  dem  Goldstandard,  der  HPLC‐UV,  untersuchen.  Um  die  notwendigen  Informationen  zu 






setzen  sich  die  zu  analysierenden  Substanzen  aus  den  Edukten,  Macrogolen  einer  bestimmten 





























publizierten  [156]  HPLC‐ELSD‐Methoden  als  Ausgangspunkte  gewählt.  Als  stationäre  Phase  wurde  eine 
XTerra® RP18 (250 x 4.6 mm; 5 µm, 125 Å Porengröße) von Waters verwendet. Hierbei handelt es sich um 
octadecylsilaniertes  Kieselgel,  das  in  Form  von  sphärischen  Partikeln  vorliegt  (Vergleich  Kapitel 3.3).  Die 
beiden  Methoden  verwenden  einerseits  reines  Methanol  (XTerra_MeOH_000),  andererseits  reines 
Acetonitril (XTerra_ACN_000) als organische Fließmittelkomponente, sowie hochreines Wasser (MilliPore®). 











XTerra_MeOH_000    XTerra_ACN_000   
Flussrate:  0.5 ml/min  Flussrate:  1.0 ml/min 
       
t [min]  MeOH [%]  t [min]  ACN [%] 
0  30  0  10 
50  50  25  50 
55  50  30  10 
65  30  40  10 
 
Im Falle der höheren Kettenlängen, die in PEG 1000 dominieren und teilweise auch in PEG 600 vorkommen, 
kommt  es  jedoch  bei  beiden  Methoden  zur  Verschlechterung  der  Auflösung  zwischen  den  Peaks  der 
längerkettigen Oligomere. Im Falle von XTerra_MeOH_000 (Abb. 4‐2; b) kommt dies insbesondere durch die 
starke Peakverbreiterung  zustande, die, wie  in Kapitel 1.3  erörtert,  aus der  geringen  Flussrate  resultiert. 
Aufgrund  der  höheren  Viskosität  von  Wasser‐Methanol‐Gemischen  im  Vergleich  zu  Wasser‐Acetonitril‐
Gemischen gleicher Zusammensetzung und der Säulendimensionen (250 x 4.6 mm, 5 µm) resultiert bei den 
Methoden  unter  Verwendung  von Methanol  einer  höherer  Rückdruck,  der  die  Flussrate  auf  0.5 ml/min 
limitiert.  Bei  der  Methode  XTerra_ACN_000  hingegen  können  höhere  Flussraten  bis  zu  1.0 ml/min 









Ausgehend  von  beiden  Methoden  wurden  Anpassungen  vorgenommen,  die  auf  eine  Verbesserung  der 
Auflösung abzielten. Die Bedingungen sämtlicher untersuchten Anpassungen finden sich in Kapitel 8.4. 
Um möglichst vergleichbare Ergebnisse zu erzielen, erfolgte die Integration der einzelnen Chromatogramme 
mittels  der Agilent ChemStation®  Software  (Rev. B.03.02) unter Verwendung derselben Einstellungen.  So 
wurden die unteren Grenzen für die Peakweite auf 0.05, für die Fläche auf 0.5 und für die Peakhöhe auf 0.01 
festgesetzt. Der Wert für die Empfindlichkeit der Steigung der Kurve wurde auf 0.1 festgesetzt, sofern es bei 
der  Integration nicht  zu Peakaufspaltungen aufgrund des Grundrauschens kam.  In diesen  seltenen Fällen 
wurde  der  Wert  angepasst  (0.2  –  0.4),  bis  keine  Peakaufspaltungen  mehr  erfolgten.  Die  Auflösung  RS 
berechnet sich aus zwei aufeinanderfolgenden Peaks (x) und (x+1) nach Gleichung Gl. 8: 








modifiziert.  Als  primäres  Ziel wurde  eine Basislinientrennung  (RS > 1.4)  zwischen  allen  gefundenen Peaks 
angestrebt;  dabei  fielen  auch  Werte  bis  zu  einer  unteren  Grenze  von  RS = 1.0,  welche  eine  restliche 







Untersuchungen  dahingehend  durchgeführt,  wie  sich  eine  Anpassung  der  Ausgangskonzentration  an 












Abb. 4‐4:   Darstellung  der  berechneten Auflösungen  der  Probe  „Mix  300 + 1000“  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die 
Methoden  XTerra_MeOH_000  bis  XTerra_MeOH_003a  mit  Darstellung  des  Idealbereiches  (1.4 < RS < 3.0)  und  des 
akzeptablen  Bereiches  (1.0 < RS < 4.0).  Die  Startkonzentration  MeOH  aller  Methoden  lag  bei  10 %  und  die 
Zielkonzentration bei 50 % MeOH. Diese wurde bei „001“ über einen 2‐stufigen Gradienten erreicht, während „002“ ‐ 









 Eine  Verringerung  der  Ausgangskonzentration  an  MeOH  von  30 %  (Abb.  4‐3,  „000“)  auf  10 % 
begünstigt die Auflösung zwischen Peaks der kürzerkettigen Oligomere (Abb. 4‐3, „001“ – „003a“).  
 Steilere Gradienten von der Ausgangskonzentration  (10 % MeOH) auf die Zielkonzentration  (50 % 
MeOH) begünstigen die Trennleistung, verringern aber die Selektivität in deutlich höherem Ausmaß 
(Abb. 4‐3, “002“). 






XTerra_MeOH_004  bis  XTerra_MeOH_010.  Einführung  verschiedener  Stufen  im  Vergleich  zur  einstufigen 


















vorausgehenden  Methoden  deutlich  weiter  gestreut  waren  und  häufiger  außerhalb  des  akzeptablen 
Bereiches lagen. 








den  Vorteil,  dass  sich  Methanol‐Gradienten  besser  steuern  lassen,  da  sich  kleine  Änderungen  geringer 
auswirken  als  bei  dem  elutionsstärkeren  Acetonitril;  dadurch  wird  jedoch  auch  die  Laufzeit  erhöht. Mit 









Abb. 4‐6:   Darstellung  der  berechneten Auflösungen  der  Probe  „Mix  300 + 1000“  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die 











(mit  Reequilibrierung  40 min),  die  aus  der  höheren  Elutionsstärke  und  der  höheren  Flussrate  resultiert. 
Jedoch  war  im  Vergleich  zu  MeOH  eine  schlechtere  Auflösung  der  Peaks  insbesondere  im  Bereich  der 
längeren Oligomere zu beobachten. 
Basierend auf den mit MeOH erzielten Erkenntnissen wurde bei der Methodenentwicklung bereits frühzeitig 
auf  mehrstufige  Gradienten  zurückgegriffen.  Versuche,  eine  Verkürzung  der  Laufzeit  durch  höhere 
Startkonzentrationen  an  ACN  zu  erzielen,  schlugen  fehl,  da  es  im  Bereich  der  kürzesten  Oligomere  zu 









Abb. 4‐7:   Chromatogramme  der  gemischten  Probe  „Mix 300 + 1000“  zum  Vergleich  der  Methoden  XTerra_ACN_000  bis 
XTerra_ACN_003.  Einstufige  Methoden  XTerra_ACN_000  (Ausgangsmethode,  10 %  ACN  Startkonzentration)  und 
XTerra_ACN_001  (30 %  ACN  Startkonzentration)  verglichen mit  den  2‐stufigen Methoden  XTerra_ACN_002  (generell 
steilere Gradienten) und XTerra_ACN_003 (flachere Gradienten). 
 
Allerdings war,  aufgrund  der  sichtbar  breiteren  Peaks  (Abb.  4‐7,  XTerra_ACN_003),  die  Trennleistung  im 
Bereich von Oligomeren mit höheren Kettenlängen noch verbesserungswürdig. Diese Peakverbreiterungen 











Abb. 4‐8:   Darstellung  der  berechneten Auflösungen  der  Probe  „Mix  300 + 1000“  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die 
Methoden XTerra_ACN_000 bis XTerra_ACN_003 mit Darstellung des Idealbereiches (1.4 < RS < 3.0) und des akzeptablen 
Bereiches (1.0 < RS < 4.0). Einstufige Methoden XTerra_ACN_000 (Ausgangsmethode, 10 % ACN Startkonzentration) und 



















Abb. 4‐9:   Chromatogramme  von  PEG 600  zum  Vergleich  der  Methoden  YMC_001  bis  YMC_006.  Bestimmung  der  optimalen 
Startkonzentration und der geeigneten Steilheit des einfachen Gradienten. ACN‐Startkonzentrationen: 30 % (YMC_001 – 







Zeit‐Tabelle  ein  steilerer  effektiver  Gradient  entstand.  Durch  Verwendung  verschiedener  Flussraten  von 
1.0 ml/min (YMC_004a), 0.75 ml/min (YMC_004b) und 0.5 ml/min (YMC_005), stellte sich heraus, dass ein 
flacherer  Gradient  zur  besseren  Peakauflösung  führt.  Auch  eine  zeitliche  Verlängerung  des  Gradienten 
(YMC_006) hatte eine Abflachung der Steilheit und eine Verbesserung der Peakauflösungen, insbesondere 
im Bereich der Oligomerketten mittlerer Länge, zur Folge (Abb. 4‐10, Tab. 8‐11).  
















Verbesserung  der  Peakauflösungen  führen.  Insbesondere  flacher  verlaufende  Gradienten  verbessern  die 





Abb. 4‐10:  Darstellung  der  berechneten  Auflösungen  von  PEG 600  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die  Methoden 
YMC_001 bis YMC_006 mit Darstellung des Idealbereiches (1.4 < RS < 3.0) und des akzeptablen Bereiches (1.0 < RS < 4.0). 
Bestimmung  der  optimalen  ACN‐Startkonzentration  und  der  geeigneten  Steilheit  des  einfachen  Gradienten.  ACN‐
Startkonzentrationen: 30 % (YMC_001 – 003) und 10 % (YMC_004 – 006). Steigende Steilheit resultierend aus sinkender 















Abb. 4‐11:  Chromatogramme  von  PEG 1000  zum  Vergleich  der  Methoden  YMC_007  bis  YMC_011.  Verwendung  2‐stufiger 





Abb. 4‐12:  Darstellung  der  berechneten  Auflösungen  von  PEG 1000  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die  Methoden 
YMC_007 bis YMC_011 mit Darstellung des Idealbereiches (1.4 < RS < 3.0) und des akzeptablen Bereiches (1.0 < RS < 4.0). 
Verwendung 2‐stufiger Gradienten mit Variation der  Intermediärkonzentration,  sowie der ACN‐Startkonzentrationen, 









ACN‐Startkonzentrationen:  15 %  (YMC_010,  YMC_013),  10 %  (YMC_012,  YMC_014)  und  5 %  (YMC_011).  ACN‐




Abb. 4‐14:  Darstellung  der  berechneten Auflösungen  der  Probe  „Mix  300 + 1000“  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die 
Methoden  YMC_010  bis  YMC_014 mit  Darstellung  des  Idealbereiches  (1.4 < RS < 3.0)  und  des  akzeptablen  Bereiches 
(1.0 < RS < 4.0). Variation der ACN‐Startkonzentrationen: 15 % (YMC_010, YMC_013), 10 % (YMC_012, YMC_014) und 5 % 
(YMC_011).  ACN‐Zielkonzentrationen  verringert  auf  30 %  (YMC_012  –  014).  Erste  Untersuchungen  zu  3‐stufiger 
Gradienteneinteilung (YMC_014). Bei der stark abweichenden Auflösung zwischen Peak 8 und 9 bei Methode YMC_014 












Im  nächsten  Optimierungsschritt  wurde  die  geeignete  Gradientensteilheit  von  30 %  ACN 
(Ausgangsbedingung der  Trennung von PEG 300 – 1000) auf 32.5 % untersucht.  Zunächst erfolgten diese 
Anpassungen noch bei einer Flussrate von 0.5 ml/min (Abb. 4‐17, M004 – M006), wobei sich auch hier wieder 



































Bestimmung  der  optimalen  Steilheit  des  Gradienten  G3.  Modifikation  der  Gradientensteilheit  über  Variation  der 













Abb. 4‐19:  Darstellung  der  berechneten  Auflösungen  von  PEG 3000  zwischen  aufeinanderfolgenden  Peaks  für  die  Methoden 
YMC_012_M002f  (M002f)  bis  YMC_012_M010f  (M010f)  mit  Darstellung  des  Idealbereiches  (1.4 < RS < 3.0)  und  des 
akzeptablen Bereiches (1.0 < RS < 4.0). Erhöhung der Flussrate auf 1.0 ml/min („f“). Modifikation der Gradientensteilheit 
des  für  höhere Oligomere  relevanten Gradienten  (30 %  ACN  auf  32.5 %)  über  Variation  der  Gradientendauer:  5 min 
(M002f),  7.5 min  (M005f),  10 min  (M006f),  12.5 min  (M007f),  15 min  (M008f),  25 min  (M009f)  und  40 min  (M010f). 
a) Gesamtdarstellung. b) Relevanter Bereich.  
 
In  Abb.  4‐20  ist  der  Gradient  der  Gesamtmethode  grafisch  dargestellt.  Hier  finden  sich  die  einzelnen 
Gradienten und Plateaus  veranschaulicht.  So  startet Teil I mit  dem  initialen Plateau  (P1; 10 % B),  das  zur 
Abtrennung  des  Injektionspeaks  und  ggf.  damit  koeluierender  hydrophiler  Komponenten  (Restionen  der 
Lösungsmittel, Stabilisatoren, …) von den kurzen PEG‐Oligomeren dient. Anschließend folgt ein Gradient G1 
auf  15 %  B  innerhalb  von  5 min,  gefolgt  von  einem  1.5‐minütigen  Plateau  (P2),  welches  zur  Elution  der 
vorwiegend  in  PEG 300  und  PEG 400  enthaltenen  kurzen  Oligomere  sowie  der  Oligomere  mittlerer 
Kettenlängen, welche den Hauptanteil von PEG 600 bilden, dient. Danach erfolgt die Elution der PEGs großer 
Kettenlängen,  die  den  Hauptanteil  von  PEG 1000  und  PEG  1500  bilden,  durch  den  Gradienten  G2,  der 
innerhalb von 10 min auf 30 % B ansteigt. Durch den darauffolgenden Gradienten G3, der  innerhalb von 













der  Oligomere  zu  überprüfen.  Hierfür  wurde  nicht  nur  der  finale  Gradient  von  YMC_012_M006f 
(= LCMS_003),  sondern  auch  die  beiden Methoden  YMC_009  (= LCMS_001)  und  YMC_012  (= LCMS_002) 
getestet, wobei diese beiden hauptsächlich dazu dienten in Voruntersuchungen die geeigneten Einstellungen 
für Parameter wie Probenstabilität, Vernebler‐ und Trocknungsgasstrom der Ionenfalle zu bestimmen. Die 
LC/MS‐Messungen  der  PEGs  zur  Identifizierung  der  einzelnen Oligomere wurden  dann mit  der Methode 
LCMS_003 durchgeführt. Die Einstellungen zu den einzelnen Methoden finden sich in Kapitel 3.7.4. 
Es  wurden  lediglich  die  PEGs  bis  einschließlich  PEG 1500  chromatographisch  vermessen,  um  eine 
Kontamination der Ionenfalle durch die größten Polymere zu vermeiden. Da PEGs eine Oligomermischung 
















Kapitel 1.1.1).  Die  Anzahl  (n)  der  anderen  Komponenten  ließen  sich  in  der  Kalkulationstabelle  variieren: 
n(EGE) als Anzahl der Wiederholeinheiten mit einer molaren Masse von Mr(EGE) = 44.03 g/mol pro Einheit, 
n(W) als Anzahl der Wasser‐Addukte mit Mr(W) = 18.015 g/mol pro Addukt, n(Na) als Anzahl der Natrium‐
Addukte  mit  Mr(Na) = 22.99 g/mol  pro  Addukt,  n(A)  als  Anzahl  der  Acetonitril‐Addukte  mit 
Mr(A) = 41.05 g/mol pro Addukt und n(AS) als Anzahl der Ameisensäure‐Addukte mit Mr(AS) = 46.03 g/mol 
pro Addukt. Dabei wurde zur Auswertung darauf geachtet, dass die einzelnen Addukte  in  ihrer  jeweiligen 
Anzahl die Ladung z nicht überstiegen, d. h. n(x) ≤ z, da dieser Fall (n(x) > z) deutlich seltener auftritt. 
Die Ergebnisse sind  in Abb. 4‐21 dargestellt.  Im Anhang  in den Tabellen Tab. 8‐15 bis Tab. 8‐19  sind die 
Zuordnungen der m/z zusammengefasst. Aufgrund der oft höheren Sensitivität der Ionenfalle im Vergleich 
zum verwendeten Corona® CAD [160, 161] wurden in den LC‐MS‐Messungen mehr Oligomere identifiziert 
als  in  den  CAD‐Messungen.  Hauptsächlich  wurden  diese  in  den  Randgebieten  der  Oligomerverteilung 





sofern  sie  ähnliche  Polaritäten  aufweisen.  Gleichzeitig  beeinflussen  sie  sich  dadurch  gegenseitig  in  ihrer 
Wechselwirkung  mit  der  stationären  Phase,  sodass  diese  „inneren  Salze“  eine  andere  Retentionszeit 
aufweisen, als die beteiligten Komponenten im Einzelnen. Insbesondere zwischen Oligomeren, die sich nur 






































Abb. 4‐22:  Identifikation  von  inneren  Salzen  am Beispiel  der  Probe  von PEG 400  ,  vermessen bei  der  Zielmasse  tm = 547 g/mol. 















Zunächst war das  Ziel  über  einen mehrstufigen Gradienten die  Konzentration  zu bestimmen, bei  der die 
Fettsäuren größerer Kettenlängen eluiert werden, da anzunehmen war, dass diese stärker zurückgehalten 
werden. Hierfür wurde Stearinsäure Typ I verwendet, welche laut Ph. Eur. sowohl C18 FA als auch C16 FA 
enthält. Aufgrund der  schlechten  Löslichkeit  der höheren  Fettsäuren ab C16 FA  in ACN wurde MeOH als 
Lösungsmittel  gewählt  und  dieser  erste  Bestimmungsschritt  mit  MeOH  als  organischem  Fließmittel 
durchgeführt  (MeOH_YMC_FA). Stufenweise wurde hier der MeOH‐Anteil erhöht,  jedoch wurde bis 70 % 
MeOH  keine  der  beiden  Substanzen  eluiert,  während  es  gleichzeitig  zu  einem  deutlichen  Anstieg  des 































































bestätigt, dass mit  jeder weiteren,  (Z)‐konfigurierten Doppelbindung die Retentionszeit  sinkt, wie C18 FA 
(ca. 75 min), C18:1 FA (ca. 65 min) und C18:2 FA (ca. 58 min) bewiesen. 
Die  FAA bestätigten ebenfalls  den erwarteten  Zusammenhang aus Kettenlänge und Retentionsverhalten. 
Außerdem  wurden  sie  stärker  retiniert,  was  sich  aus  der  geringeren  Polarität  der  Hydroxy‐Gruppe  im 
Vergleich zur Carbonsäure‐Funktion erklären lässt. Dementsprechend sind die Retentionszeiten hier deutlich 
länger  für C16 FAA  (ca. 70 min) und C18 FAA  (ca. 90 min)  als bei  den korrespondierenden Säuren C16 FA 
(ca. 64 min)  und  C18 FA  (ca. 75 min).  Aufgrund  der  geringeren  Polarität  interagieren  die  FAA  auch 





























Betrachtet  wurden  nun,  neben  den  PEGs,  FA  und  FAA,  auch  eine  Auswahl  Macrogol‐basierter  Stoffe: 
Myrj® 45, Myrj® 52, Myrj® 59, Cremophor® RH40 und Thesit®.  
 





beobachtet.  Ob  ein  Kausalzusammenhang  der  Konzentration  zur  erneuten  Erhöhung  der  Retentionszeit 
besteht,  wurde  nicht  untersucht.  Für  die  Oligo‐  und  Polymere,  sowohl  PEGs  als  auch  die  hier  zunächst 
betrachteten  Derivate,  waren  keine  Veränderungen  der  Trennung  aufgrund  des  Säurezusatzes  zu 
beobachten  (Abb.  4‐30).  Bei  0.5 %  AS‐Zusatz  („D002“)  wurde  das  höchste  Grundrauschen  beobachtet. 
Überraschenderweise  zeigte  sich  für  0.1 %  („D003“)  AS‐Zusatz  in  den  meisten  Proben  das  geringste 
Grundrauschen. In Tab. 4‐3 finden sich die Ergebnisse zu den jeweiligen Konzentrationen. Wie deutlich zu 
sehen  ist,  erhöht  sich das Rauschen mit  steigender  Säurekonzentration, während die Peakbreiten  relativ 
konstant  bleiben.  Eine  AS‐Konzentration  von  0.05 %  ist  ausreichend  um  das  Peaktailing  aufgrund  von 
Deprotonierungen der Fettsäuren einzuschränken. Die größte Verkürzung der Retentionszeiten erfolgte mit 












YMC_D003).  Zusatz  von  0.05 %  (D001),  0.5 %  (D002)  und  0.1 %  (D003)  Ameisensäure  (AS).  D002  und  D003  wiesen 
vermehrt  Spike‐Peaks  (= willkürlich  auftretende  Peaks,  die  keiner  Substanz  zugehörig  sind)  auf,  welche  sich  auf  die 









der  definierten  Zusammensetzung  sollten  sich Myrj® 45  (Macrogol‐8‐Stearat)  überwiegend  kürzere  PEG‐
Oligomere finden lassen, während in Myrj® 59 (Macrogol‐100‐Stearat) deutlich längerkettige PEG‐Oligomere 















  C12 FA  C16 FA  C17 FA  C 18 FA 
YMC_D001 (0.05 % AS)         
tR [min]  46.3  58.0  63.5  58.0 (C16) 
71.1 (C18) 
b0.5 [min]  0.18  0.25  0.30  0.27 (C16) 
0.43 (C18) 
Rauschen (Bereich) [pA]  0.1 – 1.1  0.1 – 1.1  0.1 – 1.1  0.1 – 1.1 
YMC_D002 (0.5 % AS)         
tR [min]  48.0  58.2  63.8  58.3 (C16) 
71.7 (C18) 
b0.5 [min]  0.10  0.24  0.38  0.27 (C16) 
0.43 (C18) 
Rauschen (Bereich) [pA]  0.25 – 3.1  0.25 – 3.2  0.25 – 3.1  0.25 – 3.2 
YMC_D003 (0.1 % AS)         
tR [min]  47.9  57.7  62.8  57.6 (C16) 
70.2 (C18) 
b0.5 [min]  0.10  0.24  0.32  0.28 (C16) 
0.54 (C18) 















Lediglich  in  der  Auftrennung  der  FA  und  FAA  war  die  finale  Methode  YMC_D003_final  der  Methode 
YMC_D003 unterlegen,  da  es  zur  verringerten  Trennung  zwischen C16 FAA und C17 FA  kam  (Abb.  4‐31), 















 die  aus  dem  hydrophilen  Teil  (M006f)  und  S2M_002  zusammengesetzten  finalen  Methode 
(YMC_D003_final) 
Die  Ergebnisse  hierzu  finden  sich  in  den  nachfolgenden  Unterkapiteln  separat  zu  jeder  Substanz. 
Anschließend  wurde  für  die  final  gewählte  Methode  zu  jedem  Macrogol‐basierten  Hilfsstoffe  eine 



















als  die  korrespondierenden  Säuren,  sodass  auch  die  Fettalkoholether  länger  retiniert  werden  als  die 
korrespondierenden Fettsäureester. 
In Abb. 4‐33 a und b wurden die freien PEGs tatsächlich in Bereichen höherer Kettenlängen von n = 8 – 16 
(tR = 6 – 19 min)  detektiert, was  durch  den Vergleich mit  den  verwendeten  Referenzen  von  PEG 300  und 
PEG 400 klar zu erkennen ist. Es werden zwei separat getrennte Verteilungsmuster der Ether beobachtet. Die 





C18:2 FA  fällt, wobei  hier  anzunehmen  ist,  dass  dieser  Retentionsbereich  für  den C12 FAA  angenommen 
werden kann.  
 
Abb. 4‐33:  Chromatogramme der  Referenzmessung  (R)  von  Brij® 30  (1.260 mg/ml),  sowie  der  Dreifachbestimmung  (1)  –  (3)  bei 












Abb.  4‐34  zeigt,  dass  die  finale  Methode  YMC_D003_final  im  Vergleich  zu  YMC_D003  die  Ether 
unterschiedlicher Kettenlängen besser trennt. YMC_D003_final setzt sich aus den Ausgangsbedingungen von 











Ähnlich  wie  bei  Brij® 30  wurden  in  Thesit®  freie  PEGs  beobachtet,  welche  in  einem  höheren  Bereich 
(n = ca. 10 – 35;  tR = 7 – 21 min),  als  dem erwarteten  von durchschnittlich n = 9  lagen.  Sie wurden mittels 






deren Retentionszeiten  im Bereich 49 – 52 min  liegen. Dies bestätigt die Vermutung, dass es  sich bei der 
früher eluierenden Etherverteilung aus Brij® 30 um Ether höherer PEG‐Kettenlängen handeln muss.  
 
Abb. 4‐35:  Chromatogramme der Referenzmessung  (R) von Thesit®  (0.9894 mg/ml),  sowie der Dreifachbestimmung  (1) –  (3) bei 




















des  freien  C16 FAA  zu  erwarten, welche  bei  einer  Retentionszeit  von  ca. 70 min  erfolgte.  Da  es  sich  bei 
Brij® 52  um  Ether  mit  relativ  kurzen  PEG‐Ketten  von  durchschnittlich  n = 2  handelt,  liegen  die 
Retentionszeiten der Ether im Bereich tR = 70 – 75 min (Abb. 4‐37 c), welche dem C16 FAA entspricht. Dies 
folgt aus dem geringen Einfluss der kurzen PEG‐Ketten, die die Lipophilie des C16 FAA kaum senken.  








Abb.  4‐38 betrachteten Methoden  als  gleichwertig.  Da  keine Verfeinerung des Gradienten  zur  Trennung 
dieser wenigen  Kettenlängen  notwendig  ist, wäre  hier  die Methode  YMC_D003  aufgrund  ihrer  kürzeren 
Laufzeit (105 min) und ihrer besseren Auflösung zwischen C16 FAA und C17 FA zu bevorzugen. 
 
Abb. 4‐37:  Chromatogramme der Referenzmessung  (R) von Brij® 52  (0.9560 mg/ml),  sowie der Dreifachbestimmung (1) –  (3) bei 
niedrigerer  Konzentration  (107.59 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 300  (96.01 µg/ml),  PEG 400 














Im  Vergleich  zu  Brij® 52,  welches  eine  mittlere  PEG‐Kettenlänge  von  n = 2  hat,  setzt  sich  Brij® C10  aus 

















niedrigerer  Konzentration  (104.46 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 400  (104.24 µg/ml),  PEG 600 















Oligomere,  was  auf  die  mittlere  PEG‐Kettenlänge  von  n = 2  zurückzuführen  ist.  So  verhalten  sich  die 




Freie  PEGs  konnten  nur  in  der  höherkonzentrierten  Referenzprobe  (Abb.  4‐41  b)  in  einem  Bereich  von 
n = ca. 10 – 40 (11 – 23 min) detektiert werden. Die Zuordnung erfolgte mittels der Referenzen PEG 300 und 
PEG 400. 








Abb. 4‐41:  Chromatogramme der  Referenzmessung  (R)  von  Brij® 72  (1.000 mg/ml),  sowie  der  Dreifachbestimmung  (1)  –  (3)  bei 
niedrigerer  Konzentration  (106.12 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 300  (96.01 µg/ml),  PEG 400 



















gewesen wäre.  Anders  als  bei  Brij® C10  kam  es  jedoch  nicht  zu  Peakdeformierungen wie  beispielsweise 
Schultern.  Dies  legt  die  Vermutung  nahe,  dass  diese  Charge  von  Brij® S20 möglicherweise  keinen  freien 
C18 FAA  enthält, was  auch  durch  die  Tatsache  verstärkt wird,  dass  die  Charge  auch  keine  detektierbare 
Menge  freier  PEGs  enthält  (Abb.  4‐43  b).  Stattdessen  wurde  eine  weitere,  deutlich  kleinere 
Polymerverteilung  im  Bereich  der  Laurylether  (48 – 52 min)  gefunden,  welche,  je  nach  Reinheit  des  zur 
Synthese verwendeten C18 FAA, als Nebenprodukte enthalten sein können. 
Betrachtet man Abb. 4‐44, so stellt man fest, dass auch hier die Methode YMC_D003_final (bzw. S2M_001) 






Abb. 4‐43:  Chromatogramme der Referenzmessung  (R) von Brij® S20  (1.448 mg/ml),  sowie der Dreifachbestimmung (1) –  (3) bei 
niedrigerer  Konzentration  (95.74 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 600  (102.73 µg/ml),  PEG 1000 














Brij® O20  kann  aufgrund  der  ungesättigten  Struktur  neben  den  Oleylethern  mit  PEG‐Kettenlängen  von 
durchschnittlich  n = 20  auch  diverse  Oxidationsprodukte  des  Oleylethers  enthalten,  insbesondere  bei 














niedrigerer  Konzentration  (108.79 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 600  (102.73 µg/ml),  PEG 1000 


















Zusammenfassend  lässt  sich  feststellen,  dass  die  betrachteten  Substanzen  sich  bei  einer 
chromatographischen Trennung erwartungsgemäß verhalten: Die Oligomer‐ bzw. Polymerverteilungen der 
Ether richten sich nach der Kettenlänge des verwendeten Fettalkohols. So fanden sich die Ether immer im 
Retentionsbereiches  des  dazugehörigen  FAA  und  konnten  so  diesen  zugeordnet werden. Mit  steigender 
Länge  der  PEG‐Kette  sinkt  die  Lipophilie  und  die  gesamte  Etherverteilung  verschiebt  sich  zu  kürzeren 
Retentionszeiten. 
Der zugehörige freie FAA, sofern nicht‐flüchtig, konnte meistens detektiert werden, allerdings wurde er in 
allen  Fällen  von den Macrogolfettalkoholethern  partiell  überlagert, was  eine Quantifizierung  erschweren 
würde. 






























Die  Gruppe  der  Macrogolstearate  kann,  wie  in  Kapitel 1.1.3.2.1  geschildert,  je  nach  verwendeter 
Stearinsäure, einerseits nur aus Stearinsäureestern, und andererseits auch aus Mischungen von Stearin‐ und 




Ethylenoxid  der  Ester  gewonnen werden  oder  durch  Veresterung  des  fertigen  PEGs mit  einer mittleren 
Kettenlänge, in diesem Fall von n = 8.  
Betrachtet man nun die chromatographischen Ergebnisse zu Myrj® 45 in Abb. 4‐47, so finden sich zwei klar 
voneinander  getrennte  Esterverteilungen bei  ca. 59 – 63 min und  ca. 70 – 77 min, welche mit  den beiden 












Die  freien  PEGs  wurden  hier,  anders  als  bei  den  Fettalkoholethern,  tatsächlich  auch  in  dem 






















Falle  der  Ethoxylierung  der  FA  können  die  Kettenlängen  variieren  und  eine  Verkürzung  birgt  hierbei  die 
Gefahr höhere Kettenlängen zu früh und zu schlecht getrennt zu eluieren. 
Die Methoden mit verlängertem Gradienten, S2M_001, S2M_002 und YMC_D003_final, sind gleichwertig. 














zu  beobachten.  Die  früher  eluierende  Polymerverteilung  (50 – 57 min)  ist  den  Palmitinsäureestern 
zuzuordnen, während die später eluierenden Ester (60 – 70 min) den Stearinsäureestern zuzuordnen sind. 
Auffällig  hierbei  sind  die  im Vergleich  zu Myrj® 45  deutlich  geringeren  Retentionszeiten, welche  sich  auf 
Grund der größeren Hydrophilie erklären lassen. So wirkt sich in einem Fettsäureester mit n = 40 im Vergleich 
zu n = 8 der PEG‐Anteil deutlich stärker aus als der FA‐Anteil, woraus eine reduzierte Retention resultiert. 




Aufgrund  des  Vorhandenseins  zweier  separater  Esterverteilungen,  die  in  etwa  vergleichbaren  Mengen 
vorliegen,  ist  auch  hier  anzunehmen,  dass  Stearinsäure  Typ I  zur  Herstellung  verwendet  wurde.  Dieser 


















(„High“)  zu  vergleichbaren Ergebnissen  führen, was  sich  im Bereich  einer  schnellen Routinemessung  von 
Myrj® 52 anbieten würde. Die auf YMC_D003 basierende, verkürzte Methode „High“ unterscheidet sich von 
dieser darin, dass hier auf den initialen Gradienten zur Elution der kürzeren Kettenlängen verzichtet wird. 






den  Fettalkoholethern,  welche  ausschließlich  über  die  Ethoxylierung  der  Fettalkohole  mit  der 
entsprechenden  Molanzahl  hergestellt  werden,  kann  die  Methode  „High“  ggf.  auch  bei  Macrogol‐40‐
Stearaten, die nach dieser Herstellungsweise synthetisiert wurden, eingesetzt werden, da bei diesen meist 
die freien PEGs deutlich größere Kettenlängen beinhaltet haben, als anzunehmen war. Jedoch handelt es sich 























niedrigerer  Konzentration  (94.55 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 3000  (101.14 µg/ml),  C16 FA 











Lipophilie  der  Ester  gegenüber  der  freien  FA  erklären:  Durch  die  langen  PEG‐Ketten  und  den  dadurch 
resultierenden hohen Anteil an EGE nähert sich der Gesamtcharakter des Esters immer mehr dem der PEGs 
an, sodass die Retention am C18‐Material verringert ist. Dies hat zur Folge, dass die Ester verschiedener PEG‐
Kettenlängen  aufgrund  des  relativ  steilen  Gradienten  von  32.5 %  auf  75 %  mobiler  Phase B  nahezu 
gleichzeitig  eluierten.  Einzig  durch  die  Länge  der  veresterten  Fettsäure  bildete  sich  ein  ausreichender 






was  vermutlich  eine  Folge  des  steilen  Gradienten  (32.5 %  auf  75 %  B)  ist.  Diese  Verformungen  können 
einerseits von den Macrogolstearaten sehr großer Kettenlängen stammen, die durch ihre höhere Hydrophilie 
früher  eluiert  werden,  andererseits  von  freien  PEGs  sehr  hoher  Kettenlängen,  die  aufgrund  des  steilen 
Gradienten nicht mehr getrennt, sondern zusammen eluiert werden. 
Um  hier  eine  ausreichende  Selektivität  zu  erzielen,  müsste  wahrscheinlich  eine  weitere,  flache 
Gradientenstufe zwischen 32.5 % und 75 % B eingefügt werden, was zum einen jedoch die Methode noch 
























Wasser  trüb  trüb  trüb  trüb 
Acetonitril (ACN)  Schlieren  klar  Präzipitate  Präzipitate 
Wasser : ACN (1:1)  Schlieren  trüb  trüb  trüb 
Methanol (MeOH)  trüb  klar  klar  Präzipitate 
Wasser : MeOH (1:1)  trüb  trüb  trüb  Präzipitate 
MeOH : ACN (1:1)  Rückstände  klar  klar  Präzipitate 
ACN + 0.1 % TFA  Schlieren  klar  klar  Präzipitate 
Wasser + 0.1 % TFA  trüb  trüb  trüb  Präzipitate 
Wasser + 0.1 % FA (mob. Phase A)  trüb  trüb  trüb  Präzipitate 
ACN + 0.1 % FA (mob. Phase B)  Schlieren   klar  klar  klar 
mob. P. A : mob. Ph. B (1:1)  Schlieren  trüb  Präzipitate  Präzipitate 
mob. P. A : mob. Ph. B (10:90)  Schlieren  klar  klar  Präzipitate 










keine  wahrnehmbaren  Unterschiede  in  den  Chromatogrammen,  jedoch  wurde  bei  einigen  Proben  nach 
wenigen Tagen ebenfalls  eine Ausfällung beobachtet.  Lediglich die  in der mobilen Phase B gelöste Probe 













erwarteten Größenbereich  vorlagen, während  bei  den  Fettalkoholethern  überwiegend PEGs mit  deutlich 
größeren Kettenlängen zu finden waren. Des Weiteren wurden bei allen Stearaten sowohl Ester im Bereich 
der C16 FA als auch der C18 FA gefunden, was auf die Verwendung von Stearinsäure Typ I zur Herstellung 
hinweist.  Mit  steigender  Kettenlänge  der  PEGs  wiesen  die  Ester  ein  sinkendes  Retentionsverhalten  auf, 





Cremophor® RH40  ist  eine Substanz aus dem Bereich der  komplexeren Macrogol‐basierten Emulgatoren. 
Hauptkomponenten sind Glyceroltriester, die durch Ethoxylierung von Tris(12‐hydroxystearyl)glycerol mit 40 













ganz  geklärt  werden  konnte.  Erwartungsgemäß  könnte  die  Retentionszeit  der  12‐OH FA  aufgrund  ihrer 
geringeren  Lipophilie  in  diesen  Bereich  fallen,  jedoch  war  dies  in  LC‐MS‐Messungen  im  Negativmodus 







Abb. 4‐54:  Chromatogramme  der  Referenzmessung  (R)  von  Cremophor® RH40  (1.1513 mg/ml),  sowie  der  Dreifachbestimmung 





















untersuchen,  wurden  zwei  spezielle  Methoden  entwickelt,  die  sehr  langsam  ansteigende  Gradienten 
nutzten. Die Methode YMC_D003_RH40_001 beruht dabei noch auf der Methode YMC_D003_final, lediglich 
der  Gradient  G4  von  32.5 %  auf  75 %  B wurde  in  seiner  Dauer  deutlich  erhöht  (statt  über  10 min  über 
100 min), sodass ein sehr langsamer Anstieg erreicht wurde. Jedoch führte auch dies, wie in Abb. 4‐56 c zu 
sehen,  zu  keinerlei Auftrennung. Betrachtet man die Retentionszeit des einzelnen Peaks und  rechnet  sie 
unter Berücksichtigung des Verzögerungsvolumens  (Vdwell = 1.051 ml)  auf die Gradiententabelle um, dann 
beginnt die Elution bei einer Konzentration von ca. 53 % B. Es war anzunehmen, dass sich bei langsameren 
Gradienten  in  diesem  Konzentrationsbereich  möglicherweise  noch  eine  Auftrennung  trotz  starker 
struktureller  Ähnlichkeit  der Moleküle  andeuten  könnte.  Ansonsten  liegt  der  Verdacht  nahe,  dass  es  zu 
Größenausschlusseffekten  kommen  könnte,  da  die  Möglichkeit  besteht,  dass  sich  diese  Glyceroltriester 














Abb. 4‐56:  Chromatogramme  der  Methodenmodifikationen  zur  weiteren  Untersuchung  von  Cremophor® RH40. 
Probenkonzentrationen:  Cremophor® RH40  (98.31 µg/ml),  sowie  die  gemischte  Probe  aus  Cremophor® RH40 







Auftrennung  der  einzelnen  Peaks  erreicht werden  konnte, was  zu mehreren  Schlüssen  führt.  Zum  einen 
könnte man annehmen, dass die Struktur monodispers vorlag, d. h. es gab keine unterschiedlichen Polymere, 
sondern nur ein einziges Monomer. Diese Vermutung wird jedoch einerseits dadurch widerlegt, dass hierfür 




lassen  sich  die  Überlagerungen  im  hydrophilen  Bereich  bei  tR = ca. 25 . 28 min  gut  erkennen.  Auch  die 
nachfolgende, ansatzweise erkennbare Polymerverteilung widerlegte die Hypothese der Monodispersität, 
ebenso wie  die  bereits  erwähnten  Ergebnisse  der  LC‐MS‐Messungen  (Abb.  4‐57  a).  Somit  bleibt  nur  die 
Vermutung, dass die verwinkelte Triglycerid‐artige Struktur oder andere intermolekulare Interaktionen dazu 
geführt haben könnten, dass die Moleküle agglomerierten und dadurch ein Eindringen  in die Poren nicht 
oder  nur  eingeschränkt  möglich  war.  Nach  Überschreiten  einer  gewissen  Fließmittelzusammensetzung 
wurde dann die gesamte Substanzmenge eluiert. Diese Hypothese ließe sich dadurch stützen, dass für diese 





































FA  vermutlich  von  den  Polysorbaten  überlagert.  Außerdem  ist  diese  Fettsäure  semi‐flüchtig,  was  sich 






von  einer  mittleren  PEG‐Kettenlänge  von  n = 20 EGE  entspricht.  Als  Referenzen  dienten  PEG 1000  und 
PEG 1500. 
 









Betrachtet  man  den Methodenvergleich  in Abb.  4‐59,  so  ist  festzustellen,  dass  die Methoden mit  dem 

















dabei  entstehenden  Diastereomere  und  Enantiomere  der  hydroxylierten  Polysorbate  unterscheiden  sich 
hierbei nicht mehr in einem zur Trennung ausreichenden Maße und könnten in einem relativ breiten Peak 
gemeinsam eluiert werden. 




verlängerten  Gradienten  von  32.5 %  auf  75 %  B  (S2M_001,  YMC_D003_final,  S2M_002)  untereinander 
vergleichbare Ergebnisse erzielen und die Ester‐Verteilung besser auftrennen konnten als die ursprüngliche 








niedrigerer  Konzentration  (109.05 µg/ml),  und  den  entsprechenden  Referenzen  PEG 1000  (111.01 µg/ml),  PEG 1500 























bei denen die  lipophile Komponente, der Oleylalkohol  für Brij® O20 und die Ölsäure  für Tween® 80, eine 
ungesättigte  Verbindung  ist.  So  traten  bei  beiden  Hilfsstoffen  Nebenprodukte  auf,  die  sich  in  Form  von 
eigenständigen Oligomer‐ und Polymerverteilungen zeigten.  




die  Formulierung destabilisieren  können, und andererseits  können die Abbauprodukte,  insbesondere die 





verschiedene  Mechanismen  wie  die  Russell‐Eliminierung  und  die  β‐Spaltung  die  entsprechenden 












insbesondere  Peroxide  im Wellenlängenbereich  von  210 nm  absorbieren,  wurde  hier  zusätzlich  die  UV‐















Abbauprodukte bei normalen  Laborbedingungen  (Raumtemperatur,  Lichteinfluss)  sowie die Einflüsse des 
Wasserstoffperoxids  zu  beobachten,  wurde  ein  Teil  der  Lösungen  jeweils  in  einem  Rundgläschen  mit 
Schnappdeckelverschluss auf der Laborbank (Probe „Bench“) gelagert. 
Abb. 4‐63 zeigt beide Säuren im Vergleich zur frischen, ungestressten Probe t0. Es ist eine deutliche Zunahme 
an Abbauprodukten  über  die  gesamte Messdauer  (t = 0 h  bis  t = 66 h)  zu  beobachten.  Auch  bildeten  die 
Proben mit der  zusätzlichen Temperaturbelastung erheblich größere Mengen an Abbauprodukten als die 
Proben, die nur mit H2O2 gestresst wurden und die Proben, die bis zu 190 Tagen auf der Laborbank gelagert 
wurden.  Auch  wurde  bestätigt,  dass  Linolsäure  aufgrund  ihrer  zweiten  Doppelbindung  eine  höhere 
Oxidationsrate und Diversität  an Abbauprodukten hervorbringt  [167], was  sich  in einer deutlich höheren 
Peakanzahl darstellte. 
Des  Weiteren  zeigten  sich  unter  Verwendung  der  verschiedenen  Detektoren  (CAD,  UV  bei  λ  = 210 nm, 
Ionenfalle) verschiedene Abbauprodukte in verschiedenartigem Ausmaße, was den Schluss zulässt, dass auch 
semi‐flüchtige  bzw.  flüchtige  Abbauprodukte  entstanden  sind.  Außerdem  deutet  auch  eine mangelhafte 










Der  Vergleich  der  Ergebnisse  aus  CAD,  UV  und MS  für  die  Ölsäure  ergibt,  dass  die  in Abb.  4‐64  in  die 
unterschiedlichen Bereiche a – e eingeteilten Signale zu einer Vielzahl von Strukturen gehören können. Eine 
Zuordnung ist möglich, sofern die Substanzen ionisierbar und somit der MS‐Detektion zugänglich sind. Dies 










































































Stereoisomeren entstehen  kann.  So  sind die  gefundenen Diole  (Abb. 4‐64  a)  Spaltprodukte der  Epoxide. 
Diese  Epoxide  entstehen  an  der  Doppelbindung  durch  Radikale  und  Sauerstoff  und  können  unter 
Metallkatalyse  (W,  Re,  Mo)  in  syn‐  bzw.  anti‐Diole  gespalten  werden  [164‐166].  Diese  Metalle  waren 
















4‐66  und Tab.  4‐7,  jeweils d  und e) waren mit  allen  drei  Detektoren  sichtbar.  Bei  den  hier  eluierenden 
Substanzen handelt es sich vermutlich um die verschiedenen Stereoisomere der Alkohole, die durch Russell‐






es  denkbar,  dass  durch  die  sterische  Orientierung  der  Doppelbindung  und  die  Lokalisation  der 




































































































Bei  Bereich  b  (Abb.  4‐65  b)  sowie  c  (Abb.  4‐66  c,  Tab.  4‐7  b  und  c)  handelt  es  sich  vermutlich  um  die 
Hydroperoxide,  die  in  12  verschiedenen  stereoisomeren  Formen  vorliegen  können.  Diese  können 
beispielsweise weiter zu Alkoholen reagieren (Bereich d und e). Aus diesen Alkoholen kann an der zweiten 
Doppelbindung ein Epoxid entstehen, welches nach Epoxid‐Solvolyse zu einem Keton umgelagert wird [166]. 
Diese würden ein  identisches  theoretisches m/z  von 312.23 wie die Hydroperoxide ergeben,  sodass eine 
genaue Differenzierung, um welche Struktur es sich letztendlich hier handelt, nicht möglich ist. 
Die Bereiche a, f, g, h, i (Abb. 4‐65, Abb. 4‐66) waren in der Ionenfalle nicht detektierbar, weshalb sich hier 























4‐66  i).  Demzufolge müsste  es  sich  um  ein  Abbauprodukt  handeln,  dass  einerseits  semi‐flüchtig  ist  und 
andererseits  ein  besseres  chromophores  Strukturmerkmal  als  die  Carbonsäurefunktion  besitzt.  Zwei 
mögliche Spaltprodukte (β‐Spaltung) der Linolsäure kämen hierfür potentiell in Frage. Diese sind in Abb. 4‐67 
gezeigt.  Beide  besitzen  ein  System  aus  konjugierten  Doppelbindungen,  was  das  Absorptionsmaximum 







Abbauprodukte  von  den  entsprechenden  ungesättigten  FA  abzutrennen.  Auch  scheinen  ähnliche 







höchstwahrscheinlich  zusammen  mit  dem  Injektionspeak  eluieren.  Auch  ist  zu  beachten,  dass  die 
verschiedenen Abbauprodukte mit den verschiedenen Detektoren unterschiedlich gut detektiert wurden. 
Hier  scheint  eine  reine  Detektion  mittels  CAD  als  nicht  ausreichend,  weswegen  zumindest  eine 
vorweggeschaltete UV‐Detektion ratsam ist. 
Außerdem muss angemerkt werden, dass alle Zuordnungen allein auf den Masse‐zu‐Ladungs‐Verhältnissen 















Anwendung.  Diese  vielschichtigen  Anwendungsgebiete  erfordern,  auch  aufgrund  der  polydispersen 
Strukturen der Macrogole, eine reproduzierbare und aussagekräftige Analytik. 
Das Europäische Arzneibuch (Ph. Eur.) bietet zur Charakterisierung der Hilfsstoffe eine Handvoll Messgrößen, 
die  sog.  Fettkennzahlen,  die  eine  Größenordnung  vorhandener  funktioneller  Gruppen  liefern.  Zu  diesen 
gehören Werte wie Hydroxylzahl,  Iodzahl, Peroxidzahl oder Säurezahl. Diese bieten zwar einen Überblick 
über  den  Größenbereich  der  mittleren  Kettenlängen  oder  einen  möglichen  Abbau  der  Strukturen, 
beispielsweise  durch  Autoxidation,  jedoch  geben  sie  keine  Auskunft  über  die  Polymerverteilung. 
Insbesondere diese kann jedoch, je nach Herstellungsweise, stark variieren. Außerdem ist die Methodik der 




Möglichkeit  zur  schnellen, einfachen und  robusten Analyse.  Im Bereich der Hilfsstoffe  verbreitet  sich die 
HPLC‐Analytik  langsamer,  da  viele  Hilfsstoffe  keinen  Chromophor  aufweisen.  Eine  Anwendung  der 
hochsensitiven  Massenspektrometrie  wäre  zwar  zur  Detektion  geeignet,  würde  sich  für  die 
Routineanwendung  jedoch  als  zu  komplex  und  kostenintensiv  gestalten.  Doch  mit  der  Entwicklung  der 
Aerosol‐basierten  Detektoren  wie  dem  ELSD  (evaporative  light  scattering  detector),  dem  CAD  (charged 




einer  C18‐Trennsäule.  Es  wurde  eine  Gradienten‐Methode  entwickelt,  die  aus  mehreren  linearen 
Gradientenstufen  zusammengesetzt  wurde,  um  verschiedene  Kettenlängen  der  Polymere  besser 
voneinander  zu  trennen.  Als  mobile  Phasen  dienten  Wasser  und  Acetonitril,  denen  jeweils  0.1 % 
Ameisensäure zugesetzt wurden. 
Es  konnten Macrogole  im Bereich  PEG 300 bis  PEG 3000 mit  akzeptabler Auflösung  aufgetrennt werden. 
Diese  Ergebnisse  wurden  für  PEG 300  –  1500  mittels  Massenspektrometrie  verifiziert.  Es  konnten  fünf 





untersucht  und  erfolgreich  getrennt.  Die  Macrogolfettalkoholether,  ‐stearate  und  Polysorbate  wurden 
insoweit aufgetrennt, dass die Polymerverteilung beobachtet werden konnte. 
Freie PEGs  in den Hilfsstoffen wurden getrennt und  identifiziert. Anhand dieser konnten unterschiedliche 




Macrogolglycerolhydroxystearat  (Cremophor® RH40)  wurde  in  seine  Komponenten  aufgetrennt,  mit 
Ausnahme der linearen Monoester, die mit den freien PEGs partiell koeluierten und die Glyceroltriester, die 
Größenausschlusseffekte zeigten. 
Die  Methode  wurde  für  Stabilitätsuntersuchungen  der  ungesättigten  Fettsäuren,  Öl‐  und  Linolsäure, 
eingesetzt.  Hierzu  wurden  diese  Säuren  in  Lösung  chemisch  (Wasserstoffperoxid)  und  thermisch  (60 °C) 
gestresst und  in bestimmten Zeitabständen analysiert.  Es  zeigte  sich ein  zeit‐ und  temperaturabhängiger 
Abbau.  Die  teilweise  Zuordnung  der  Abbauprodukte  erfolgte  durch  Bestimmung  des  m/z  mittels 
Massenspektrometrie.  Die  Methode  war  geeignet,  um  das  Ausmaß  eines  oxidativen  Abbaus  von  der 
Hauptsubstanz zu trennen und strukturell einzuordnen. 





















as  solubilizers  for  complex  systems.  For  these multifaceted  applications,  and  regarding  the  polydisperse 
structures of the macrogols, a reproducible and significant analytical procedure is required. 
For the characterization of excipients,  the European Pharmacopoeia  (Ph. Eur.) provides some compendial 









the  fact  that  most  excipients  lack  a  UV‐chromophore.  The  application  of  the  highly  sensitive  mass 









separation  results were  verified  by mass  spectrometry  for  PEG 300  ‐  1500.  Five  saturated  and  two non‐
saturated fatty acids, as well as two fatty alcohols of different chain lengths were successfully separated. 13 
macrogol‐based  excipients  were  analyzed  with  the  developed  method  and  separated  successfully.  The 
macrogol fatty alcohol ethers, macrogol stearates, and polysorbates were separated to sufficient extent to 
analyze the polymeric distribution. 
The  free  PEGs  in  the  excipients  were  separated  and  identified.  Based  on  these  free  PEGs,  different 











analyzed  after  different  time  spans.  A  time  and  temperature  dependent  degradation was  observed.  An 
assignment  of  some  degradation  products  was  performed  by  determining  the  m/z  values  with  mass 
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Tab. 8‐7:   Berechnete  Auflösungen  für  die  Probe  „Mix  300  +  1000“  vermessen  mit  den  Methoden  XTerra_MeOH_000  bis 
XTerra_MeOH_003a.  Grau  hinterlegte  Werte  liegen  außerhalb  des  akzeptablen  Bereichs  (1.0 < RS < 4.0),  hellgrau 
















1+2  6.82  11.25  9.50  10.01  12.74 
2+3  2.13  10.11  8.81  9.45  11.50 
3+4  2.15  8.96  7.80  8.86  10.35 
4+5  2.30  7.88  6.79  8.33  9.24 
5+6  2.59  6.98  6.21  7.81  8.39 
6+7  3.16  6.57  5.59  7.77  8.06 
7+8  3.70  6.39  5.01  7.45  7.62 
8+9  4.13  5.59  4.32  6.35  6.68 
9+10  4.13  4.81  3.88  11.26  5.95 
10+11  4.59  4.26  3.81  5.19  5.47 
11+12  4.97  4.18  3.25  4.38  5.33 
12+13  4.74  3.56  2.79  3.96  4.40 
13+14  4.56  3.07  2.48  3.66  3.58 
14+15  4.25  3.09  2.21  2.96  3.35 
15+16  4.01  3.03  1.99  2.57  3.00 
16+17  3.96  2.83  1.79  2.40  2.73 
17+18  3.86  2.90  1.66  2.29  2.50 
18+19  3.64  2.92  1.63  2.30  2.27 
19+20  3.57  3.00  1.57  2.17  2.13 
20+21  3.36  3.04  1.58  2.02  2.13 
21+22  3.21  3.06  1.50  1.86  2.10 
22+23  3.13  3.19  1.28  1.90  2.02 
23+24  2.96  4.35  1.20  1.94  1.88 
24+25  2.89  0.23  1.13  1.90  1.80 
25+26  2.94  4.07  1.14  1.76  1.78 
26+27  2.71  ‐  1.09  1.83  1.98 
27+28  2.51  ‐  1.28  1.94  ‐ 
28+29  3.07  ‐  ‐  1.58  ‐ 
29+30  0.23  ‐  ‐  ‐  ‐ 
30+31  4.17  ‐  ‐  ‐  ‐ 






Tab. 8‐8:   Berechnete  Auflösungen  für  die  Probe  „Mix  300  +  1000“  vermessen  mit  den  Methoden  XTerra_MeOH_004  bis 
XTerra_MeOH_010.  Grau  hinterlegte  Werte  liegen  außerhalb  des  akzeptablen  Bereichs  (1.0 < RS < 4.0),  hellgrau 
hinterlegte  Werte  liegen  außerhalb  des  Idealbereiches  (1.4 < RS < 3.0),  aber  innerhalb  des  akzeptablen  Bereichs. 


























1+2  9.48  7.15  7.17  1.34  7.01  5.83  12.58 
2+3  8.51  7.15  6.70  4.77  6.55  4.8  10.12 
3+4  7.40  6.78  6.30  5.39  6.16  4.06  8.29 
4+5  6.56  6.29  5.90  5.65  5.82  3.85  7.45 
5+6  6.04  6.08  5.68  6.01  5.53  3.96  6.31 
6+7  5.55  6.03  5.47  6.29  5.25  3.95  5.56 
7+8  5.23  5.99  5.52  6.45  4.99  4.2  5.34 
8+9  5.37  5.37  5.19  6.44  4.58  4.36  5.18 
9+10  4.68  4.95  4.81  6.57  4.16  4.36  4.79 
10+11  4.30  5.05  4.76  5.93  4.05  4.10  4.61 
11+12  3.70  4.33  3.71  6.11  3.45  3.99  3.78 
12+13  2.85  3.96  3.12  5.22  2.94  3.89  3.21 
13+14  2.57  3.35  2.75  3.90  2.56  3.48  3.03 
14+15  2.30  2.89  2.39  3.46  2.30  3.18  2.55 
15+16  2.03  2.62  2.20  3.18  2.11  2.87  2.29 
16+17  1.83  2.31  2.03  3.00  1.99  2.71  2.25 
17+18  1.77  2.12  1.86  2.64  1.87  2.51  2.05 
18+19  1.69  2.01  1.76  2.41  1.72  2.38  1.96 
19+20  1.57  1.98  1.63  2.26  1.56  2.21  1.88 
20+21  1.47  1.89  1.50  2.02  1.49  1.94  1.79 
21+22  1.45  1.89  1.46  2.01  1.43  1.85  1.73 
22+23  1.43  1.76  1.43  2.06  1.39  1.76  1.65 
23+24  1.41  1.69  1.51  1.98  1.30  1.58  1.70 
24+25  1.33  1.64  1.44  2.03  1.32  1.53  1.77 
25+26  1.48  1.64  1.38  1.89  1.27  1.50  1.77 
26+27  1.55  1.62  1.53  1.99  1.29  1.48  1.71 
27+28  1.52  1.74  1.74  1.95  1.29  1.42  1.59 
28+29  1.88  ‐  1.40  2.05  1.51  1.43  1.59 
29+30  ‐  ‐  0.98  ‐  1.39  1.30  ‐ 














XTerra_ACN_000  XTerra_ACN_001  XTerra_ACN_002  XTerra_ACN_003 
1+2  3.50  32.89  3.63  3.59 
2+3  4.91  35.48  4.61  5.00 
3+4  4.82  49.91  4.87  5.37 
4+5  4.71  21.08  4.69  5.41 
5+6  4.55  ‐  4.41  5.44 
6+7  4.40  ‐  4.13  5.31 
7+8  3.92  ‐  3.74  5.03 
8+9  3.63  ‐  3.47  5.15 
9+10  3.23  ‐  3.33  1.10 
10+11  3.03  ‐  2.93  5.26 
11+12  2.87  ‐  2.62  4.18 
12+13  2.44  ‐  2.45  2.16 
13+14  2.18  ‐  2.13  2.19 
14+15  2.00  ‐  1.91  3.67 
15+16  1.80  ‐  1.76  0.90 
16+17  1.65  ‐  1.61  3.40 
17+18  1.55  ‐  1.48  2.76 
18+19  1.46  ‐  1.42  2.59 
19+20  1.35  ‐  1.32  2.32 
20+21  1.27  ‐  1.24  2.15 
21+22  1.21  ‐  1.15  1.97 
22+23  1.12  ‐  1.11  1.80 
23+24  1.08  ‐  1.06  1.71 
24+25  1.04  ‐  1.04  1.61 
25+26  1.00  ‐  1.00  1.52 
26+27  1.04  ‐  1.04  1.45 
27+28  1.04  ‐  1.11  1.48 
28+29  1.20  ‐  1.28  1.50 
29+30  ‐  ‐  ‐  1.51 
30+31  ‐  ‐  ‐  1.53 
31+32  ‐  ‐  ‐  1.62 
32+33  ‐  ‐  ‐  1.75 






liegen  außerhalb  des  akzeptablen  Bereichs  (1.0 < RS < 4.0),  hellgrau  hinterlegte  Werte  liegen  außerhalb  des 
Idealbereiches (1.4 < RS < 3.0), aber innerhalb des akzeptablen Bereichs. Bestimmung der optimalen Startkonzentration 
und der geeigneten Gradientsteilheit des einfachen Gradienten. Startkonzentrationen: 30 % (YMC_001 – 003) und 10 % 





YMC_001  YMC_002  YMC_003  YMC_004a  YMC_004b  YMC_005  YMC_006 
1+2  1.46  4.13  1.63  9.29  7.51  4.89  6.47 
2+3  1.54  ‐  1.25  6.15  4.64  3.21  4.37 
3+4  ‐  ‐  ‐  4.25  3.39  2.35  3.28 
4+5  ‐  ‐  ‐  3.29  2.70  1.89  2.72 
5+6  ‐  ‐  ‐  2.73  2.18  1.63  2.32 
6+7  ‐  ‐  ‐  2.35  1.92  1.49  2.04 
7+8  ‐  ‐  ‐  2.04  1.75  1.38  1.79 
8+9  ‐  ‐  ‐  1.85  1.56  1.24  1.58 
9+10  ‐  ‐  ‐  1.71  1.41  1.08  1.46 
10+11  ‐  ‐  ‐  1.58  1.31  0.99  1.36 
11+12  ‐  ‐  ‐  1.47  1.22  0.95  1.28 
12+13  ‐  ‐  ‐  1.42  1.18  0.90  1.23 
13+14  ‐  ‐  ‐  1.35  1.17  0.90  1.22 
14+15  ‐  ‐  ‐  1.24  1.18  0.94  1.20 
15+16  ‐  ‐  ‐  1.22  1.20  1.08  1.23 
16+17  ‐  ‐  ‐  1.31  1.26  ‐  1.21 
17+18  ‐  ‐  ‐  1.32  1.32  ‐  1.19 







liegen  außerhalb  des  akzeptablen  Bereichs  (1.0 < RS < 4.0),  hellgrau  hinterlegte  Werte  liegen  außerhalb  des 
Idealbereiches (1.4 < RS < 3.0), aber innerhalb des akzeptablen Bereichs. Verwendung 2‐stufiger Gradienten mit Variation 
der Intermediärkonzentration, sowie der Startkonzentrationen, und damit gleichzeitige Änderung der Gradientsteilheit. 




YMC_007  YMC_008  YMC_009  YMC_010  YMC_011 
1+2  3.59  4.20  4.95  6.17  5.01 
2+3  3.24  3.55  4.50  5.46  4.42 
3+4  2.87  3.05  4.04  4.93  4.10 
4+5  2.52  2.83  3.69  4.75  3.51 
5+6  2.30  2.59  3.38  4.17  3.2 
6+7  2.15  2.37  3.03  3.64  3.04 
7+8  1.95  2.20  2.82  3.32  2.70 
8+9  1.81  2.06  2.63  3.13  2.58 
9+10  1.72  1.93  2.44  2.93  2.62 
10+11  1.62  1.84  2.28  2.75  2.66 
11+12  1.49  1.71  2.18  2.61  2.68 
12+13  1.40  1.56  2.10  2.48  2.72 
13+14  1.32  1.46  1.97  2.37  2.75 
14+15  1.24  1.38  1.97  2.31  3.21 
15+16  1.21  1.34  1.87  2.22  2.58 
16+17  1.16  1.29  1.75  2.12  2.11 
17+18  1.17  1.26  1.72  2.06  1.74 
18+19  1.23  1.28  1.74  2.02  1.5 
19+20  1.21  1.30  1.64  1.93  1.27 
20+21  1.19  1.30  1.58  1.87  1.17 
21+22  1.22  1.24  1.51  1.73  1.02 
22+23  1.16  1.27  1.53  1.69  0.97 
23+24  1.20  0.95  ‐  1.62  ‐ 













YMC_010  YMC_011  YMC_012  YMC_013  YMC_014 
1+2  3.80  16.82  14.52  16.66  13.80 
2+3  4.58  13.04  15.15  11.72  12.53 
3+4  5.09  9.83  13.10  8.80  8.96 
4+5  6.08  8.21  13.08  8.18  9.03 
5+6  7.05  7.15  11.02  9.05  9.54 
6+7  6.90  6.5  12.04  8.32  11.32 
7+8  6.92  5.73  9.34  7.58  17.91 
8+9  6.85  5.66  9.17  6.68  0.14 
9+10  6.64  5.28  7.63  6.18  20.51 
10+11  5.80  4.82  6.59  5.80  11.29 
11+12  5.42  4.31  5.52  5.00  10.06 
12+13  4.85  4.02  5.96  4.38  8.20 
13+14  4.36  3.73  5.19  4.13  7.60 
14+15  3.85  3.27  4.31  3.71  7.87 
15+16  3.59  2.99  3.91  3.46  6.20 
16+17  3.39  2.86  3.71  3.16  5.17 
17+18  3.05  2.70  3.42  2.96  4.23 
18+19  2.89  2.61  3.14  2.67  3.78 
19+20  2.76  2.66  2.96  2.57  3.46 
20+21  2.61  2.71  2.95  2.43  3.00 
21+22  2.39  2.73  2.72  2.27  2.76 
22+23  2.32  2.87  2.54  2.19  2.47 
23+24  2.28  2.97  2.47  2.10  2.26 
24+25  2.22  2.40  2.36  2.03  2.17 
25+26  2.15  2.01  2.20  1.98  2.08 
26+27  2.04  1.72  2.15  1.95  2.07 
27+28  2.00  1.44  2.09  1.81  2.01 
28+29  1.97  1.24  2.09  1.79  1.89 
29+30  1.87  1.12  1.96  1.73  1.75 
30+31  1.67  0.93  1.89  1.67  1.67 
31+32  1.65  0.80  1.72  1.47  1.61 
32+33  1.51  1.19  1.67  1.47  1.59 






Tab. 8‐13:  Berechnete  Auflösungen  für  PEG  3000  vermessen  mit  den  Methoden  YMC_012_M001  bis  YMC_012_M006.  Grau 
hinterlegte Werte liegen außerhalb des akzeptablen Bereichs (1.0 < RS < 4.0), hellgrau hinterlegte Werte liegen außerhalb 
des  Idealbereiches  (1.4 < RS < 3.0),  aber  innerhalb  des  akzeptablen  Bereichs.  Bestimmung  der  optimalen 

















1+2  7.75  7.43  3.64  4.03  3.93  3.58 
2+3  3.45  3.54  3.54  3.69  4.31  3.78 
3+4  2.94  3.17  3.24  3.11  4.02  3.50 
4+5  2.92  2.74  2.93  3.13  3.55  3.38 
5+6  2.53  2.54  2.71  3.31  3.28  3.29 
6+7  2.36  2.45  2.38  2.81  3.03  3.05 
7+8  2.29  2.36  2.54  2.55  2.78  2.69 
8+9  2.15  2.45  2.61  2.32  2.60  2.55 
9+10  2.11  2.30  2.21  2.29  2.47  2.39 
10+11  2.01  2.23  1.97  2.35  2.29  2.23 
11+12  2.14  2.06  1.51  2.30  2.16  2.23 
12+13  2.17  2.06  1.24  2.14  2.14  2.11 
13+14  2.03  2.01  1.22  1.95  2.10  1.99 
14+15  1.86  1.95  1.25  1.90  2.00  1.91 
15+16  1.72  1.94  1.60  1.86  1.92  1.80 
16+17  1.67  1.81  2.00  1.85  1.84  1.73 
17+18  1.69  1.75  1.96  1.80  1.82  1.69 
18+19  1.72  1.80  1.99  1.72  1.75  1.73 
19+20  1.88  1.84  1.90  1.66  1.67  1.61 
20+21  2.13  1.78  1.96  1.60  1.62  1.64 
21+22  1.91  1.83  1.60  1.65  1.63  1.57 
22+23  1.81  1.96  1.18  1.52  1.66  1.56 
23+24  1.70  1.87  0.67  1.48  1.63  1.61 
24+25  1.54  1.78  1.03  1.53  1.54  1.53 
25+26  1.43  1.71  1.65  1.45  1.53  1.50 
26+27  1.37  1.62  1.79  1.48  1.51  1.57 
27+28  1.37  1.59  1.88  1.43  1.52  1.52 
28+29  1.40  1.76  1.79  1.33  1.47  1.51 
29+30  1.40  1.74  0.60  1.41  1.49  1.61 
30+31  1.32  1.55  0.80  1.38  1.53  1.58 
31+32  1.32  1.56  1.15  1.36  1.51  1.55 
32+33  1.33  1.63  2.15  1.39  1.44  1.72 
33+34  1.36  1.63  1.95  1.35  1.42  1.59 
34+35  1.40  1.54  1.35  1.36  1.53  1.44 
35+36  1.30  1.51  0.95  1.27  1.48  1.41 
36+37  1.31  1.53  0.94  1.26  1.51  1.41 
37+38  1.23  1.51  1.46  1.24  1.48  1.31 
38+39  1.22  1.63  1.72  1.17  1.42  1.42 
39+40  1.24  1.58  1.49  1.19  1.31  1.33 
40+41  1.24  1.42  1.39  1.20  1.30  1.35 
41+42  1.17  1.38  1.74  1.20  1.34  1.33 
42+43  1.15  1.36  1.69  1.15  1.33  1.32 
43+44  1.17  1.50  2.14  1.14  1.26  1.27 
44+45  1.16  1.41  1.57  1.17  1.22  1.29 


















46+47  1.07  1.22  1.69  1.13  1.22  1.29 
47+48  1.00  1.35  1.70  1.10  1.18  1.30 
48+49  0.98  1.33  1.72  1.05  1.18  1.24 
49+50  0.95  1.39  1.65  0.97  1.25  1.22 
50+51  1.01  1.25  1.72  0.95  1.18  1.22 
51+52  0.93  1.26  1.69  0.95  1.18  1.26 
52+53  0.96  1.40  1.53  0.93  1.17  1.27 
53+54  1.03  1.25  1.59  0.91  1.24  1.27 
54+55  1.17  1.38  1.98  0.93  1.24  1.23 
55+56  1.19  1.32  1.61  0.99  1.20  1.28 
56+57  0.99  1.20  1.60  1.01  1.19  1.27 
57+58  0.94  1.48  1.92  1.11  1.19  1.29 
58+59  0.92  1.67  1.60  1.20  1.19  1.24 
59+60  0.91  1.52  1.65  1.17  1.19  1.21 
60+61  1.01  1.50  1.63  1.17  1.19  1.28 
61+62  1.12  ‐  2.24  1.20  1.17  1.31 
62+63  1.35  ‐  0.44  1.11  1.17  1.30 
63+64  1.34  ‐  0.55  1.15  1.22  1.33 
64+65  1.10  ‐  0.29  1.17  1.18  1.35 
65+66  0.91  ‐  0.71  1.18  1.23  1.33 
66+67  0.93  ‐  ‐  1.15  1.23  1.27 
67+68  1.02  ‐  ‐  1.24  1.35  1.28 
68+69  1.22  ‐  ‐  1.18  1.26  1.33 
69+70  1.51  ‐  ‐  1.32  1.30  1.37 
70+71  1.48  ‐  ‐  1.05  1.32  1.31 
71+72  1.71  ‐  ‐  1.28  1.17  1.39 
72+73  2.03  ‐  ‐  1.23  1.34  1.34 
73+74  1.45  ‐  ‐  1.19  1.45  1.33 
74+75  ‐  ‐  ‐  1.38  1.47  1.31 
75+76  ‐  ‐  ‐  ‐  1.41  1.56 
76+77  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  1.27 
77+78  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  1.94 
78+79  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  1.56 
79+80  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  3.46 
80+81  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  1.29 




























1+2  6.16  2.77  6.07  2.07  3.25  3.15  2.99 
2+3  2.73  2.96  2.54  2.05  2.86  2.82  3.02 
3+4  2.57  2.62  2.14  2.12  2.72  2.75  3.05 
4+5  2.25  2.43  2.28  1.96  2.64  2.62  2.77 
5+6  2.05  2.67  2.42  1.79  2.41  2.46  2.55 
6+7  2.27  2.55  2.30  1.68  2.43  2.45  2.43 
7+8  2.24  2.37  2.09  1.67  2.42  2.25  2.32 
8+9  2.08  2.23  1.99  1.73  2.41  2.14  2.28 
9+10  2.01  2.09  1.88  1.56  2.28  2.07  2.22 
10+11  1.91  1.94  1.74  1.59  2.18  1.92  2.13 
11+12  1.80  1.86  1.73  1.56  2.17  1.72  1.99 
12+13  1.74  1.79  1.68  1.51  2.05  1.69  1.92 
13+14  1.64  1.80  1.61  1.47  1.91  1.65  1.83 
14+15  1.53  1.73  1.55  1.41  1.80  1.67  1.78 
15+16  1.52  1.59  1.53  1.36  1.79  1.64  1.68 
16+17  1.50  1.52  1.48  1.35  1.72  1.54  1.64 
17+18  1.44  1.48  1.43  1.35  1.59  1.49  1.59 
18+19  1.45  1.46  1.41  1.35  1.50  1.47  1.50 
19+20  1.40  1.44  1.35  1.31  1.48  1.48  1.46 
20+21  1.36  1.36  1.38  1.30  1.48  1.44  1.41 
21+22  1.37  1.37  1.36  1.35  1.47  1.43  1.38 
22+23  1.35  1.36  1.32  1.28  1.44  1.42  1.36 
23+24  1.30  1.39  1.27  1.25  1.44  1.35  1.38 
24+25  1.29  1.38  1.30  1.28  1.40  1.33  1.39 
25+26  1.28  1.34  1.33  1.29  1.39  1.34  1.42 
26+27  1.28  1.34  1.29  1.29  1.41  1.44  1.46 
27+28  1.29  1.31  1.31  1.30  1.36  1.44  1.40 
28+29  1.30  1.34  1.31  1.29  1.36  1.31  1.35 
29+30  1.27  1.35  1.21  1.27  1.38  1.40  1.44 
30+31  1.25  1.30  1.28  1.25  1.36  1.41  1.36 
31+32  1.26  1.26  1.30  1.28  1.30  1.45  1.38 
32+33  1.27  1.28  1.32  1.25  1.27  1.38  1.40 
33+34  1.27  1.30  1.31  1.29  1.35  1.35  1.35 
34+35  1.23  1.31  1.26  1.28  1.37  1.26  1.45 
35+36  1.27  1.28  1.27  1.27  1.41  1.38  1.44 
36+37  1.24  1.25  1.28  1.32  1.34  1.33  1.41 
37+38  1.21  1.29  1.29  1.29  1.34  1.30  1.42 
38+39  1.21  1.26  1.25  1.27  1.31  1.30  1.36 
39+40  1.24  1.29  1.21  1.18  1.32  1.30  1.30 
40+41  1.21  1.24  1.22  1.18  1.30  1.29  1.30 
41+42  1.17  1.22  1.22  1.21  1.32  1.26  1.30 
42+43  1.18  1.21  1.25  1.21  1.27  1.24  1.25 
43+44  1.20  1.17  1.20  1.19  1.23  1.22  1.21 
44+45  1.18  1.20  1.10  1.19  1.17  1.14  1.13 




















46+47  0.94  1.16  1.03  1.09  1.03  1.09  1.09 
47+48  0.89  1.10  0.99  1.04  0.99  1.04  1.05 
48+49  0.86  1.04  0.98  1.00  0.99  1.02  1.02 
49+50  0.85  0.98  0.98  1.00  0.93  1.03  1.04 
50+51  0.83  0.94  0.95  0.98  0.94  1.03  1.03 
51+52  0.84  0.93  0.93  0.98  0.95  1.05  1.04 
52+53  0.83  0.92  0.93  0.99  0.93  1.05  1.04 
53+54  0.81  0.92  0.97  0.99  0.92  1.04  1.05 
54+55  0.85  0.90  0.96  0.99  0.91  1.05  1.02 
55+56  0.87  0.91  1.01  0.98  0.94  1.07  1.07 
56+57  0.88  0.93  1.07  1.06  0.94  1.13  1.11 
57+58  0.90  0.94  1.14  1.17  0.95  1.21  1.18 
58+59  0.97  0.94  1.18  1.24  0.97  1.27  1.30 
59+60  1.10  1.04  1.15  1.20  1.02  1.24  1.30 
60+61  1.20  1.12  1.19  1.26  1.10  1.23  1.24 
61+62  1.20  1.20  1.21  1.25  1.13  1.22  1.33 
62+63  1.19  1.15  1.25  1.21  1.17  1.32  1.36 
63+64  1.19  1.25  1.21  1.44  1.22  1.32  1.37 
64+65  1.22  1.23  1.24  1.32  1.17  1.31  1.25 
65+66  1.23  1.16  1.24  1.17  1.18  1.40  1.47 
66+67  1.25  1.17  1.27  1.31  1.23  1.41  1.43 
67+68  1.29  1.23  1.22  1.40  1.24  1.45  1.53 
68+69  1.32  1.25  1.26  1.20  1.29  1.38  1.56 
69+70  1.48  1.24  1.31  1.19  1.30  1.41  1.77 
70+71  1.41  1.32  1.38  1.26  1.23  1.32  1.63 
71+72  1.53  1.43  1.85  1.23  1.19  1.46  1.73 
72+73  1.45  1.61  1.36  ‐  1.00  1.68  1.62 
73+74  1.52  1.55  1.41  ‐  1.33  1.68  1.73 
74+75  1.30  1.60  ‐  ‐  1.46  1.49  1.72 
75+76  1.18  0.78  ‐  ‐  1.70  1.72  1.46 
76+77  0.75  ‐  ‐  ‐  ‐  ‐  1.42 
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Tab. 8‐15:   Zusammenfassung der für PEG 300 bestimmten Masse‐zu‐Ladungsverhältnisse. 
n  m/z 
3  152.1 (z = 1); 173.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
4  196.1 (z = 1); 217.2 (z = 1; Natrium‐Add.) 
5  239.6 (z = 1); 261.2 (z = 1; Natrium‐Add.) 
6  283.3 (z = 1); 305.2 (z = 1; Natrium‐Add.) 
7  327.2 (z = 1); 344.3 (z = 1; Wasser‐Add.); 349.5 (z = 1; Natrium‐Add.) 
8  371.2 (z = 1); 388.8 (z = 1; Wasser‐Add.) 
9  415.8 (z = 1); 432.8 (z = 1; Wasser‐Add.) 
10  459.5 (z = 1); 476.8 (z = 1; Wasser‐Add.) 
11  520.7 (z = 1; Wasser‐Add.) 
12  564.4 (z = 1; Wasser‐Add.);  
274.0 (z = 2) 
13  608.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 613.2 (z = 1; Natrium‐Add.);  
318.8 (z = 2; ACN‐Add.) 
14  652.4 (z = 1; Wasser‐Add.); 657.1 (z = 1; Natrium‐Add.);  
340.7 (z = 2; ACN‐Add.) 
15  696.4 (z = 1; Wasser‐Add.);  
360.5 (z = 2; 2x Wasser‐Add.) 
16  371.8 (z = 2; Wasser‐Add.) 
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Tab. 8‐16:   Zusammenfassung der für PEG 400 bestimmten Masse‐zu‐Ladungsverhältnisse. 
n  m/z 
4  195.8 (z = 1); 217.9 (z = 1; Natrium‐Add.) 
5  239.4 (z = 1); 261.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
6  283.3 (z = 1); 300.4 (z = 1; Wasser‐Add.); 305.3 (z = 1; Natrium‐Add.) 
7  327.7 (z = 1); 344.6 (z = 1; Wasser‐Add.); 349.5 (z = 1; Natrium‐Add.) 
8  388.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 394.1 (z = 1; Natrium‐Add.) 
9  415.9 (z = 1); 432.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 460.8 (z = 1; AS‐Add.) 
10  459.7 (z = 1); 476.8 (z = 1; Wasser‐Add.) 
11  503.4 (z = 1); 520.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 525.1 (z = 1; Natrium‐Add.);  
12  252.2 (z = 2) 
13  547.3 (z = 1); 564.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 569.3 (z = 1; Natrium‐Add.);  
14  274.2 (z = 2) 
15  608.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 613.3 (z = 1; Natrium‐Add.);  
16  296.3 (z = 2); 307.9 (z = 2; Wasser‐Add.); 318.8 (z = 2; ACN‐Add.) 
17  652.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 657.2 (z = 1; Natrium‐Add.);  
18  326.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 330.2 (z = 2; Natrium‐Add.); 340.6 (z = 2; ACN‐Add.) 
19  696.3 (z = 1; Wasser‐Add.); 701.3 (z = 1; Natrium‐Add.);  
20  341.0 (z = 2); 349.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 358.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 352.2 (z = 2, Natrium‐
Add.); 362.6 (z = 2; ACN‐Add.) 
 
Tab. 8‐17:   Zusammenfassung der für PEG 600 bestimmten Masse‐zu‐Ladungsverhältnisse. 
n  m/z 
4  195.5 (z = 1) 
5  239.2 (z = 1); 261.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
6  283.1 (z = 1); 305.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
7  344.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 349.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
8  388.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 393.4 (z = 1; Natrium‐Add.) 
9  416.0 (z = 1); 433.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 437.5 (z = 1; Natrium‐Add.) 
10  459.8 (z = 1); 477.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 481.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
11  503.7 (z = 1); 520.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 525.5 (z = 1; Natrium‐Add.) 
12  547.9 (z = 1); 564.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 569.4 (z = 1; Natrium‐Add.); 
274.0 (z = 2); 291.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.) 
13  591.5 (z = 1); 608.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 613.4 (z = 1; Natrium‐Add.);  
296.8 (z = 2); 307.7 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 319.3 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 318.7 (z = 2; ACN‐
Add.) 
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14  652.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 657.4 (z = 1; Natrium‐Add.);  
318.7 (z = 2); 327.1 (z = 2; Wasser‐Add.); 330.0 (z = 2; Natrium‐Add.); 340.7 (z = 2; ACN‐Add.) 
15  696.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 701.4 (z = 1; Natrium‐Add.);  
340.9 (z = 2); 349.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 352.1 (z = 2; Natrium‐Add.); 363.5 (z = 2; 2x Natrium‐
Add.) 
16  740.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 745.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
362.8 (z = 2); 371.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 374.0 (z = 2; Natrium‐Add.); 385.5 (z = 2; 2x Natrium‐
Add.); 384.7 (z = 2; ACN‐Add.) 
17  784.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 789.4 (z = 1; Natrium‐Add.);  
384.9 (z = 2); 393.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 402.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 396.0 (z = 2; Natrium‐
Add.); 406.9 (z = 2; 2x Natrium‐Add.) 
18  828.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 833.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
407.5 (z = 2); 415.5 (z = 2; Wasser‐Add.); 426.4 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 418.2 (z = 2; Natrium‐
Add.) 
19  872.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 877.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
429.1 (z = 2); 437.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 448.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 439.9 (z = 2; Natrium‐
Add.) 
20  916.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 921.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
451.2 (z = 2); 459.5 (z = 2; Wasser‐Add.); 468.4 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 462.3 (z = 2; Natrium‐
Add.) 
21  944.1 (z = 1); 960.5 (z = 1; Wasser‐Add.); 965.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
473.0 (z = 2); 481.3 (z = 2; Wasser‐Add.); 490.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 484.2 (z = 2; Natrium‐
Add.); 493.0 (z = 2; ACN‐Add.) 
22  1004.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1009.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
495.0 (z = 2); 512.5 (z = 2; 2x Wasser‐Add.) 
23  1048.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1053.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
516.8 (z = 2); 533.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
353.1 (z = 3; 2x Wasser‐Add.) 
24  1092.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1097.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
538.7 (z = 2); 547.0 (z = 2; Wasser‐Add.); 555.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
372.9 (z = 3; 2x Wasser‐Add.) 
25  1119.7 (z = 1); 1136.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 1141.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
560.6 (z = 2); 579.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.) 
26  1180.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 
583.0 (z = 2); 599.5 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
401.4 (z = 3; 2x Wasser‐Add.) 
27  604.8 (z = 2); 621.6 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
403.7 (z = 3); 414.7 (z = 3; Natrium‐Add.)) 
28  643.8 (z = 2; 2x Wasser‐Add.) 
29  670.5 (z = 2; ACN‐Add.) 
30  692.4 (z = 2; ACN‐Add.) 
31  714.4 (z = 2; ACN‐Add.) 
32  736.4 (z = 2; ACN‐Add.) 
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Tab. 8‐18:   Zusammenfassung der für PEG 1000 bestimmten Masse‐zu‐Ladungsverhältnisse. 
n  m/z 
3  173.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
4  196.1 (z = 1); 217.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
5  239.4 (z = 1); 261.9 (z = 1; Natrium‐Add.) 
6  284.2 (z = 1); 305.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
7  328.1 (z = 1); 349.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
8  372.1 (z = 1); 388.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 393.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
9  433.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 437.8 (z = 1; Natrium‐Add.) 
10  476.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 481.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
11  521.1 (z = 1; Wasser‐Add.); 525.6 (z = 1; Natrium‐Add.) 
12  564.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 569.5 (z = 1; Natrium‐Add.) 
13  608.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 613.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
318.8 (z = 2; ACN‐Add.) 
14  652.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 657.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
326.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 341.0 (z = 2; ACN‐Add.) 
15  696.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 701.5 (z = 1; Natrium‐Add.); 
348.8 (z = 2; Wasser‐Add.); 353.1 (z = 2; Natrium‐Add.); 362.8 (z = 1; ACN‐Add.) 
16  740.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 745.6 (z = 1; Natrium‐Add.); 
362.9 (z = 2); 370.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 374.1 (z = 2; Natrium‐Add.); 384.9 (z = 2; ACN‐Add.) 
17  784.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 789.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
384.7 (z = 2); 393.3 (z = 2; Wasser‐Add.); 395.9 (z = 2; Natrium‐Add.); 406.8 (z = 2; ACN‐Add.); 
407.5 (z = 2; AS‐Add.) 
18  828.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 833.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
407.0 (z = 2); 415.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 423.8 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 418.0 (z = 2; Natrium‐
Add.); 426.6 (z = 2; ACN‐Add.);  
429.0 (z = 2; AS‐Add.) 
19  872.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 877.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
429.0 (z = 2); 437.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 445.6 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 440.2 (z = 2; Natrium‐
Add.); 448.5 (z = 2; ACN‐Add.);  
450.9 (z = 2; AS‐Add.) 
20  916.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 921.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
451.0 (z = 2); 460.0 (z = 2; Wasser‐Add.); 468.5 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 462.1 (z = 2; Natrium‐
Add.); 472.7 (z = 2; ACN‐Add.); 
243.3 (z = 4; 3x Wasser‐Add.) 
21  960.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 965.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
473.3 (z = 2); 481.5 (z = 2; Wasser‐Add.); 489.8 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 484.0 (z = 2; Natrium‐
Add.); 494.8 (z = 2; ACN‐Add.) 
22  1004.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1009.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
495.1 (z = 2); 511.7 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 505.9 (z = 2; Natrium‐Add.); 517.0 (z = 2; ACN‐
Add.) 
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23  1048.8 (z = 1; Wasser‐Add.); 1053.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
517.3 (z = 2); 525.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 534.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 528.2 (z = 2; Natrium‐
Add.) 
350.6 (z = 3; Wasser‐Add.); 356.9 (z = 3; 3x Wasser‐Add.) 
24  1092.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1097.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
539.1 (z = 2); 556.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
365.0 (z = 3; Wasser‐Add.); 370.6 (z = 3; Natrium‐Add.); 382.3 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
25  1136.6 (z = 1; Wasser‐Add.); 1141.8 (z = 1; Natrium‐Add.);  
561.4 (z = 2); 569.8 (z = 2; Wasser‐Add.); 577.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 
385.2 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 396.7 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
26  1180.6 (z = 1; Wasser‐Add.); 1185.6 (z = 1; Natrium‐Add.); 1201.8 (z = 1; ACN‐Add.); 
583.1 (z = 2); 591.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 600.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 604.6 (z = 2; ACN‐
Add.); 613.6 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
396.4 (z = 3; Wasser‐Add.); 400.2 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 414.7 (z = 3; [2xWasser+ACN]‐Add.); 
411.5 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
27  1229.8 (z = 1; Natrium‐Add.); 1245.9 (z = 1; ACN‐Add.); 
605.0 (z = 2); 622.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 643.2 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
415.0 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 418.6 (z = 3; ACN‐Add.); 430.1 (z = 3; [2xWasser+ACN]‐Add.); 
426.3 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
28  1269.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 1273.7 (z = 1; Natrium‐Add.); 1289.9 (z = 1; ACN‐Add.); 
627.0 (z = 2); 644.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
424.9 (z = 3; Wasser‐Add.); 430.0 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 437.5 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 440.7 
(z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.) 
29  1317.9 (z = 1; Natrium‐Add.); 
649.0 (z = 2); 657.4 (z = 2; Wasser‐Add.); 666.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 
445.0 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 450.4 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 455.4 (z = 3; [Wasser+ACN]‐
Add.) 
30  1357.1 (z = 1; Wasser‐Add.);1361.7 (z = 1; Natrium‐Add.);  
670.8 (z = 2); 688.3 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 692.6 (z = 2; ACN‐Add.); 
455.6 (z = 3; Wasser‐Add.); 459.7 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 464.4 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 
462.8 (z = 3; ACN‐Add.);  
468.6 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.) 
31  1406.0 (z = 1; Natrium‐Add.);  
692.7 (z = 2); 710.3 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 714.7 (z = 2; ACN‐Add.); 731.4 (z = 3; 
[2xWasser+ACN]‐Add.); 
474.2 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 479.0 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 494.9 (z = 3; 2x AS‐Add.); 482.9 
(z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.);  
484.6 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.); 
369.6 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
32  1450.0 (z = 1; Natrium‐Add.);  
732.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 736.6 (z = 2; ACN‐Add.); 753.5 (z = 3; [2x Wasser+ACN]‐Add.); 
488.4 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 496.1 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 493.6 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 
492.0 (z = 3; ACN‐Add.);  
497.5 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 509.8 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.); 499.1 (z = 3; 
[ACN+Natrium]‐Add.); 
512.2 (z = 3; [2x ACN+Natrium]‐Add.) 
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33  1472.0 (z = 1); 1489.2 (z = 1; Wasser‐Add.); 1494.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
753.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 758.6 (z = 2; ACN‐Add.); 775.7 (z = 3; [2x Wasser+ACN]‐Add.); 
491.9 (z = 3); 510.9 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 508.4 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 512.3 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.) 
34  1518.2 (z = 1); 1537.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
775.8 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 780.5 (z = 2; ACN‐Add.);  
506.9 (z = 3); 525.7 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 523.0 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 526.9 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.);  
528.7 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.); 
394.6 (z = 4; 2x Natrium‐Add.); 404.1 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 417.3 (z = 4; 3x AS‐Add.) 
35  797.7 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 802.7 (z = 2; ACN‐Add.);  
528.7 (z = 3; Wasser‐Add.); 540.1 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 538.8 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 
597.7 (z = 3; 2x AS‐Add.);  
541.4 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.) 
36  819.6 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 827.3 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 846.5 (z = 2; 2x ACN‐Add.); 
536.1 (z = 3); 554.6 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 545.2 (z = 3; Natrium‐Add.); 568.6 (z = 3; 2x AS‐
Add.); 556.1 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.);  
583.5 (z = 3; [3x Wasser+AS]‐Add.); 572.9 (z = 3; [2x ACN+Natrium]‐Add.) 
37  842.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 846.4 (z = 2; ACN‐Add.); 866.2 (z = 2; 2x ACN‐Add.); 
570.8 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 582.6 (z = 3; 2x AS‐Add.); 587.4 (z = 3; [Wasser+2x AS]‐Add.); 
586.0 (z = 3; [2x ACN+Natrium]‐Add.); 
489.4 (z = 4; [4x ACN+3x AS]‐Add.); 
353.0 (z = 5; 2x AS‐Add.) 
38  890.5 (z = 2; 2x ACN‐Add.); 885.3 (z = 2; [2x Wasser+ACN]‐Add.); 880.7 (z = 2; [Wasser+AS]‐
Add.); 
584.2 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 
474.7 (z = 4; [Wasser+2x AS]‐Add.); 
309.5 (z = 6; [2x ACN+2x Natrium]‐Add.) 
39  901.9 (z = 2; [ACN+Natrium]‐Add.); 
598.8 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 
489.5 (z = 4; [Wasser+AS]‐Add.) 
40  617.4 (z = 3; [ACN+AS]‐Add.) 
41  n/a 
42  965.5 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.) 
43  978.7 (z = 2; ACN‐Add.) 
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Tab. 8‐19:   Zusammenfassung der für PEG 1500 bestimmten Masse‐zu‐Ladungsverhältnisse. 
n  m/z 
10  477.0 (z = 1; Wasser‐Add.) 
11  521.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 526.1 (z = 1; Natrium‐Add.) 
12  565.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 570.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
273.9 (z = 2) 
13  608.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 613.9 (z = 1; Natrium‐Add.) 
14  653.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 658.0 (z = 1; Natrium‐Add.) 
15  696.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 702.1 (z = 1; Natrium‐Add.) 
16  721.8 (z = 1); 740.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 746.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
363.1 (z = 2) 
17  785.1 (z = 1; Wasser‐Add.); 789.8 (z = 1; Natrium‐Add.); 
393.8 (z = 2); 407.0 (z = 2; 2x Natrium‐Add.) 
18  830.1 (z = 1; Wasser‐Add.); 834.2 (z = 1; Natrium‐Add.); 
415.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 429.2 (z = 2; 2x Natrium‐Add.) 
19  872.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 877.9 (z = 1; Natrium‐Add.); 
438.0 (z = 2; Wasser‐Add.); 451.2 (z = 2; 2x Natrium‐Add.) 
20  900.0 (z = 1); 916.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 921.8 (z = 1; Natrium‐Add.); 
459.9 (z = 2; Wasser‐Add.); 473.0 (z = 2; ACN‐Add.) 
21  960.9 (z = 1; Wasser‐Add.); 965.8 (z = 1; Natrium‐Add.); 
490.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 495.1 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 494.7 (z = 2; ACN‐Add.) 
22  1005.2 (z = 1; Wasser‐Add.); 1010.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
504.7 (z = 2; Wasser‐Add.); 512.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 517.4 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 
516.8 (z = 2; ACN‐Add.) 
23  1049.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 1054.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
534.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 538.9 (z = 2; ACN‐Add.) 
24  1098.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
538.8 (z = 2); 556.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 561.5 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 558.5 (z = 2; ACN‐
Add.); 
382.1 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
25  1142.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
578.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 582.9 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 580.4 (z = 2; ACN‐Add.); 
397.0 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
26  1181.2 (z = 1; Wasser‐Add.); 1186.0 (z = 1; Natrium‐Add.); 
583.1 (z = 2); 600.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 605.0 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 602.5 (z = 2; ACN‐
Add.); 
411.4 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
27  1225.0 (z = 1; Wasser‐Add.); 1230.1 (z = 1; Natrium‐Add.); 
605.3 (z = 2); 624.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 627.1 (z = 2; 2x Natrium‐Add.);  
426.3 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
28  1252.2 (z = 1); 1269.3 (z = 1; Wasser‐Add.); 1274.1 (z = 1; Natrium‐Add.); 
627.0 (z = 2); 646.3 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 648.8 (z = 2; ACN‐Add.);  
432.3 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 441.0 (z = 3; [ACN+Natrium]‐Add.) 
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29  1296.1 (z = 1); 1318.2 (z = 1; Natrium‐Add.); 
649.0 (z = 2); 666.6 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 671.0 (z = 2; ACN‐Add.); 687.2 (z = 2; [2x 
Wasser+ACN]‐Add.); 
445.1 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 448.1 (z = 2; ACN‐Add.); 455.2 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.) 
30  1362.2 (z = 1; Natrium‐Add.); 
671.0 (z = 2); 688.5 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 671.0 (z = 2; ACN‐Add.);  
459.6 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 468.2 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 470.1 (z = 3; [ACN+Natrium]‐
Add.) 
31  1406.2 (z = 1; Natrium‐Add.); 1422.1 (z = 1; ACN‐Add.); 
692.9 (z = 2); 710.4 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 715.0 (z = 2; ACN‐Add.);  
475.6 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 484.5 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 485.1 (z = 3; [ACN+Natrium]‐
Add.) 
32  1450.2 (z = 1; Natrium‐Add.); 1466.1 (z = 1; ACN‐Add.); 
732.4 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 737.1 (z = 2; ACN‐Add.);  
490.5 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 499.2 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.) 
33  1494.3 (z = 1; Natrium‐Add.);  
754.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 756.3 (z = 2; ACN‐Add.);  
499.4 (z = 3; Wasser‐Add.); 504.0 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 506.6 (z = 3; ACN‐Add.); 514.0 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.) 
34  1538.1 (z = 1; Natrium‐Add.); 1554.2 (z = 1; ACN‐Add.); 
776.3 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 781.0 (z = 2; ACN‐Add.);  
514.1 (z = 3; Wasser‐Add.); 525.6 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 523.7 (z = 3; ACN‐Add.); 528.8 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.); 
403.3 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
35  1582.3 (z = 1; Natrium‐Add.); 1598.3 (z = 1; ACN‐Add.); 
800.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 803.0 (z = 2; ACN‐Add.);  
528.9 (z = 3; Wasser‐Add.); 534.3 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 540.2 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 538.4 
(z = 3; ACN‐Add.);  
541.9 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 
414.0 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 420.1 (z = 4; [2x ACN+Natrium]‐Add.) 
36  1626.4 (z = 1; Natrium‐Add.); 1642.3 (z = 1; ACN‐Add.); 
820.3 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 824.7 (z = 2; ACN‐Add.);  
543.3 (z = 3; Wasser‐Add.); 549.1 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 555.2 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 553.0 
(z = 3; ACN‐Add.);  
558.0 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 
424.6 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
37  1670.4 (z = 1; Natrium‐Add.); 1686.3 (z = 1; ACN‐Add.); 
833.6 (z = 2; Wasser‐Add.); 842.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.);  
551.0 (z = 3); 562.4 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 569.5 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 567.7 (z = 3; ACN‐
Add.);  
571.2 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 
435.9 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
38  1714.4 (z = 1; Natrium‐Add.); 1730.4 (z = 1; ACN‐Add.); 
864.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 868.8 (z = 2; ACN‐Add.);  
565.0 (z = 3); 578.3 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 585.5 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 587.3 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.); 
439.0 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 446.9 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
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39  1758.7 (z = 1; Natrium‐Add.); 1774.4 (z = 1; ACN‐Add.); 
886.0 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 890.8 (z = 2; ACN‐Add.);  
580.2 (z = 3); 600.1 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 597.1 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 602.2 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.); 
444.5 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 457.6 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
40  1802.5 (z = 1; Natrium‐Add.); 1820.5 (z = 1; ACN‐Add.); 
907.9 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 912.8 (z = 2; ACN‐Add.);  
594.9 (z = 3); 602.0 (z = 3; Wasser‐Add.); 608.0 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 613.6 (z = 3; 3x 
Wasser‐Add.);  
611.7 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 616.7 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 
456.6 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 468.5 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 479.6 (z = 4; 3x ACN‐Add.) 
41  1846.4 (z = 1; Natrium‐Add.);  
930.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 935.1 (z = 2; ACN‐Add.); 943.8 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
609.4 (z = 3); 628.4 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 626.3 (z = 3; 2x Natrium‐Add.);  
471.7 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 479.8 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
42  1885.7 (z = 1; Wasser‐Add.); 1890.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
952.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 957.1 (z = 2; ACN‐Add.); 965.8 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
623.9 (z = 3); 644.1 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 641.1 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 645.9 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.); 
483.1 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 490.7 (z = 4; 2x ACN‐Add.) 
43  1935.5 (z = 1; Natrium‐Add.);  
976.7 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 979.1 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 978.9 (z = 2; ACN‐Add.); 
638.6 (z = 3); 657.6 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 655.7 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 660.7 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.);  
670.2 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.); 
494.8 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 501.6 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 502.4 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 507.8 
(z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
44  1974.4 (z = 1; Wasser‐Add.); 1978.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
996.1 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 1001.2 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 999.2 (z = 2; ACN‐Add.); 1009.8 
(z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
653.3 (z = 3); 673.5 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 670.5 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 675.7 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.);  
684.8 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.); 
499.5 (z = 4; Wasser‐Add.); 512.7 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 513.1 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 518.7 
(z = 4 ; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
45  2001.6 (z = 1); 2018.1 (z = 1; Wasser‐Add.); 2023.6 (z = 1; Natrium‐Add.);  
1008.8 (z = 2; Wasser‐Add.); 1023.5 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 1022.9 (z = 2; ACN‐Add.);  
667.9 (z = 3); 685.1 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 690.3 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 699.5 (z = 3; 
[3x Wasser+ACN]‐Add.); 
505.4 (z = 4); 512.6 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 516.0 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 523.7 (z = 4; 4x 
Wasser‐Add.);  
529.9 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
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46  2045.6 (z = 1);  
1021.1 (z = 2); 1031.9 (z = 2; Wasser‐Add.); 1045.1 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 1043.2 (z = 2; 
ACN‐Add.);  
1054.1 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
682.5 (z = 3); 694.9 (z = 3; 2x Wasser‐Add.); 699.8 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 702.9 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.);  
714.1 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.); 
524.5 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 527.9 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 534.4 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 
521.2 (z = 4; Natrium‐Add.); 
540.7 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
47  1042.2 (z = 2); 1054.1 (z = 2; Wasser‐Add.); 1062.2 (z = 2; 2x Wasser‐Add.); 1067.0 (z = 2; ACN‐
Add.);  
699.8 (z = 3); 705.0 (z = 3; Wasser‐Add.); 716.7 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 715.6 (z = 3; 2x 
Natrium‐Add.); 714.5 (z = 3; FA‐Add.); 718.5 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 728.8 (z = 3; [3x 
Wasser+ACN]‐Add.); 
534.6 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 537.8 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 542.9 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 
545.8 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 
551.6 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
48  1067.2 (z = 2); 1076.2 (z = 2; Wasser‐Add.); 1089.1 (z = 2; 2x Natrium‐Add.); 1086.8 (z = 2; 
ACN‐Add.); 1092.7 (z = 2; AS‐Add.); 
1097.9 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.);  
711.9 (z = 3); 729.7 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 729.2 (z = 3; FA‐Add.); 732.2 (z = 3; 
[Wasser+ACN]‐Add.);  
743.6 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.); 
541.9 (z = 4; Wasser‐Add.); 546.0 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 550.9 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 556.4 
(z = 4; 4x Wasser‐Add.);  
557.6 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 562.5 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.) 
49  1086.9 (z = 2); 1111.4 (z = 2; ACN‐Add.);  
726.9 (z = 3); 734.1 (z = 3; Wasser‐Add.); 745.9 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 744.4 (z = 3; 2x 
Natrium‐Add.);  
758.1 (z = 3; [3x Wasser+ACN]‐Add.);  
545.9 (z = 4); 557.1 (z = 4; 2x Wasser‐Add.); 554.3 (z = 4; Natrium‐Add.); 567.3 (z = 4; 2x ACN‐
Add.);  
573.5 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.); 564.9 (z = 4; [2x Wasser+ACN]‐Add.) 
50  1119.9 (z = 2; Wasser‐Add.); 1134.4(z = 2; 2x Natrium‐Add.); 1152.2 (z = 2; 2x ACN‐Add.); 
741.1 (z = 3); 760.1 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 761.6 (z = 3; [Wasser+ACN]‐Add.); 773.1 (z = 3; [3x 
Wasser+ACN]‐Add.); 
556.7 (z = 4); 571.9 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 577.2 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 656.0 (z = 4; 
Natrium‐Add.); 578.8 (z = 4; 2x ACN‐Add.);  
584.6 (z = 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.); 576.1 (z = 4; [2x Wasser+ACN]‐Add.); 
467.8 (z = 5; 5x Wasser‐Add.) 
51  1156.1 (z = 2; AS‐Add.);  
758.4 (z = 3); 774.0 (z = 3; 3x Wasser‐Add.); 773.3 (z = 3; 2x Natrium‐Add.); 
588.1 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 576.6 (z = 4; Natrium‐Add.); 589.1 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 595.4 (z 
= 4; [Wasser+2x ACN]‐Add.);  
607.4 (z = 4; [2x Wasser+3x ACN]‐Add.); 
477.6 (z = 5; 5x Wasser‐Add.) 
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52  1164.0 (z = 2; Wasser‐Add.);  
773.3 (z = 3); 778.7 (z = 3; Wasser‐Add.); 789.8 (z = 3; 3x Wasser‐Add.);  
594.1 (z = 4; 3x Wasser‐Add.); 599.5 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 587.4 (z = 4; Natrium‐Add.); 
600.5 (z = 4; 2x ACN‐Add.); 
618.7 (z = 4; [2x Wasser+3x ACN]‐Add.); 
488.9 (z = 5; [5x Wasser+Natrium]‐Add.) 
53  1207.2 (z = 2; [Wasser+ACN]‐Add.); 
787.9 (z = 3); 
610.1 (z = 4; 4x Wasser‐Add.); 598.3 (z = 4; Natrium‐Add.); 634.2 (z = 4; 4x ACN‐Add.) 
54  811.2 (z = 3; Natrium‐Add.); 
608.2 (z = 4; Natrium‐Add.) 
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Tab. 8‐20:  Potentielle Abbauprodukte der Ölsäure [164‐170, 172]. 
Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
Ölsäure  O‐1   
  
282.47  ‐ 
(Z)‐8‐Hydroperoxyoctadec‐
9‐ensäure 
O‐2a   
  
314.47  Autoxidation 
(Z)‐10‐
Hydroperoxyoctadec‐8‐
ensäure 
O‐2b   
  
314.47  Autoxidation 
(Z)‐11‐
Hydroperoxyoctadec‐9‐
ensäure 
O‐2c   
  
314.47  Autoxidation 
(Z)‐9‐Hydroperoxyoctadec‐
10‐ensäure 
O‐2d   
  
314.47  Autoxidation 
                                                            
13 Molare Masse ermittelt mittels ChemDraw 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(E)‐10‐
Hydroperoxyoctadec‐8‐
ensäure 
O‐3a   
  
314.47  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2); 
oder 
Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3b  
(E)‐9‐Hydroperoxyoctadec‐
10‐ensäure 
O‐3b   
  
314.47  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2); 
oder 
Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
(E)‐11‐
Hydroperoxyoctadec‐9‐
ensäure 
O‐3c   
  
314.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
(E)‐8‐Hydroperoxyoctadec‐
9‐ensäure 
O‐3d 
 
314.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3b  
(E)‐9‐Oxooctadec‐10‐
ensäure 
O‐4a   
  
296.45  Russell‐Eliminierung von O‐3a aus der 
Photooxygenierung 
(E)‐10‐Oxooctadec‐8‐
ensäure 
O‐4b   
  
296.45  Russell‐Eliminierung von O‐3b aus der 
Photooxygenierung; 
oder 
Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
(E)‐11‐Oxooctadec‐9‐
ensäure 
O‐4c   
  
296.45  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(E)‐8‐Oxooctadec‐9‐
ensäure 
O‐4d   
  
296.45  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3b  
(E)‐11‐Hydroxyoctadec‐9‐
ensäure 
O‐5a   
  
298.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
(E)‐9‐Hydroxyoctadec‐10‐
ensäure 
O‐5b   
  
298.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3a  
(E)‐8‐Hydroxyoctadec‐9‐
ensäure 
O‐5c   
  
298.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3b  
(E)‐10‐Hydroxyoctadec‐8‐
ensäure 
O‐5d   
  
298.47  Thermische Umsetzung (40 °C, 5 h) von 
O‐3b  
8‐((2S,3R)‐3‐Octyloxiran‐ 
2‐yl)octansäure 
O‐6a 
 
298.47  Epoxidierung mit einfachem Sauerstoff 
(H2O2, org. Peroxide, Persäuren) zu cis‐
Epoxiden; 
oder 
Oxidation mit Radikalen (z. B. O2/ 
Aldehyd) zu cis‐ und trans‐Epoxiden 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
8‐((2R,3S)‐3‐Octyloxiran‐2‐
yl)octansäure 
O‐6b   
  
298.47  Epoxidierung mit einfachem Sauerstoff 
(H2O2, org. Peroxide, Persäuren) zu cis‐
Epoxiden 
 
Oxidation mit Radikalen (z. B. O2/ 
Aldehyd) zu cis‐ und trans‐Epoxiden 
8‐((2R,3R)‐3‐Octyloxiran‐2‐
yl)octansäure 
O‐7a   
  
298.47  Oxidation mit Radikalen (z. B. O2/ 
Aldehyd) zu cis‐ und trans‐Epoxiden 
8‐((2S,3S)‐3‐Octyloxiran‐2‐
yl)octansäure 
O‐7b   
  
298.47  Oxidation mit Radikalen (z. B. O2/ 
Aldehyd) zu cis‐ und trans‐Epoxiden 
(9S,10S)‐9,10‐
Dihydroxyoctadecansäure 
O‐8a   
  
316.48  metallkatalysierte hydrolytische Spaltung 
der cis‐Epoxide (O‐6a und O‐6b) zu syn‐
Diolen. 
Metallische Katalysatoren: W, Re, Mo 
(9R,10R)‐9,10‐
Dihydroxyoctadecansäure 
O‐8b   
  
316.48  metallkatalysierte hydrolytische Spaltung 
der cis‐Epoxide (O‐6a und O‐6b) zu syn‐
Diolen. 
Metallische Katalysatoren: W, Re, Mo 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9S,10R)‐9,10‐
Dihydroxyoctadecansäure 
O‐9a   
  
316.48  metallkatalysierte hydrolytische Spaltung 
der trans‐Epoxide (O‐7a und O‐7b) zu 
anti‐Diolen. 
Metallische Katalysatoren: W, Re, Mo 
 
metallkatalysierte asymmetrische 
Sharpless‐Dihydroxylierung von O‐1 zu 
den anti‐Diolen.  
Metallische Katalysatoren: Os, Ru 
(9R,10S)‐9,10‐
Dihydroxyoctadecansäure 
O‐9b   
  
316.48  metallkatalysierte hydrolytische Spaltung 
der trans‐Epoxide (O‐7a und O‐7b) zu 
anti‐Diolen. 
Metallische Katalysatoren: W, Re, Mo 
 
metallkatalysierte asymmetrische 
Sharpless‐Dihydroxylierung von O‐1 zu 
den anti‐Diolen.  
Metallische Katalysatoren: Os, Ru 
Nonanal 
(Pelargonaldehyd) 
O‐10a   
  
142.24  Spaltprodukt nach Umlagerung zum Diol; 
oder 
Umsetzung mit Ozon. 
9‐Oxononansäure  O‐10b   
  
172.22  Spaltprodukt nach Umlagerung zum Diol. 
oder 
Oxidative Spaltung via Metallkatalyse. 
oder 
Umsetzung mit Ozon. 
Nonansäure 
(Pelargonsäure) 
O‐10c   
  
158.24  Spaltprodukt nach Umlagerung zum Diol.  
oder 
Oxidative Spaltung via Metallkatalyse. 
oder 
Umsetzung mit Ozon. 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
Nonandisäure 
(Azelainsäure) 
O‐10d   
  
188.22  Spaltprodukt nach Umlagerung zum Diol. 
oder 
Umsetzung mit Ozon. 
Octandisäure  
(Korksäure, Suberinsäure) 
O‐10e   
  
174.20  Spaltprodukt nach Umsetzung mit Ethen. 
Ölsäure  O‐1   
  
282.47  Z‐9‐Isomer 
(Z)‐Octadec‐8‐ensäure  O‐11a   
  
282.47  Positionsisomerisierung von O‐1 
(Ölsäure) nach Hydrogenierung. 
(Z)‐Octadec‐10‐ensäure  O‐11b   
  
282.47  Positionsisomerisierung von O‐1 
(Ölsäure) nach Hydrogenierung. 
(Z)‐Octadec‐7‐ensäure  O‐11c   
  
282.47  Positionsisomerisierung von O‐11a nach 
Hydrogenierung. 
(Z)‐Octadec‐11‐ensäure  O‐11d   
  
282.47  Positionsisomerisierung von O‐11b nach 
Hydrogenierung. 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 13 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
Elaidinsäure  O‐12   
 
  
282.47  E‐9‐Isomer 
(E)‐Octadec‐8‐ensäure  O‐12a   
  
282.47  Sterische Isomerisierung von O‐11a. 
(E)‐Octadec‐10‐ensäure  O‐12b   
  
282.47  Sterische Isomerisierung von O‐11b. 
(E)‐Octadec‐7‐ensäure  O‐12c   
  
282.47  Sterisch Isomerisierung von O‐11c. 
(E)‐Octadec‐11‐ensäure  O‐12d   
  
282.47  Sterisch Isomerisierung von O‐11d. 
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Tab. 8‐21:  Potentielle Abbauprodukte der Linolsäure [164‐170, 172]. 
Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
Linolsäure  L‐1   
  
280.45  ‐ 
(9Z,11E)‐13‐
Hydroperoxyoctadeca‐
9,11‐diensäure 
L‐2a   
  
cis, trans 
312.23  Autoxidation zu den 
verschiedenen Hydroperoxiden. 
(9E,11E)‐13‐
Hydroperoxyoctadeca‐
9,11‐diensäure 
L‐2b   
  
trans, trans 
312.23  Autoxidation zu den 
verschiedenen Hydroperoxiden. 
(10E,12Z)‐9‐
Hydroperoxyoctadeca‐
10,12‐diensäure 
L‐2c   
  
trans, cis 
312.23  Autoxidation zu den 
verschiedenen Hydroperoxiden. 
                                                            
14 Molecular Weight ermittelt mittels ChemDraw 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(10E,12E)‐9‐
Hydroperoxyoctadeca‐
10,12‐diensäure 
L‐2d   
  
trans, trans 
312.23  Autoxidation zu den 
verschiedenen Hydroperoxiden. 
(10E,12E)‐9‐
Hydroperoxyoctadeca‐
10,12‐diensäure 
L‐3a   
  
312.23  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2) 
(8E,11E)‐10‐
Hydroperoxyoctadeca‐
8,11‐diensäure 
L‐3b   
  
312.23  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2) 
(9E,13E)‐12‐
Hydroperoxyoctadeca‐
9,13‐diensäure 
L‐3c   
  
312.23  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2) 
(9E,11E)‐13‐
Hydroperoxyoctadeca‐
9,11‐diensäure 
L‐3d   
  
312.23  Photooxygenierung mit Singulet‐
Sauerstoff (1O2) 
(9Z,11E)‐13‐
Hydroxyoctadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐4a   
  
296.45  Russell‐Eliminierung; 
oder 
Bildung aus Alkoxylradikalen 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐
Oxooctadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐4b   
  
294.44  Russell‐Eliminierung;  
oder 
Bildung aus Alkoxylradikalen 
(S,E)‐9‐Hydroperoxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐10‐ensäure 
L‐5a   
  
328.45  Epoxidierung von L‐2aS. 
Häufigeres Produkt. 
(R,E)‐9‐Hydroperoxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐10‐ensäure 
L‐5b   
  
328.45  Epoxidierung von L‐2aS. 
Häufigeres Produkt. 
(R,Z)‐11‐Hydroperoxy‐11‐
((2R,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐9‐ensäure 
L‐5c   
  
328.45  Epoxidierung von L‐2aS. 
Selteneres Produkt. 
(S,Z)‐11‐Hydroperoxy‐11‐
((2R,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐9‐ensäure 
L‐5d   
  
328.45  Epoxidierung von L‐2aS. 
Selteneres Produkt. 
(S,E)‐9‐Hydroxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐10‐ensäure 
L‐5e   
  
312.45  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5a und 
anschließende Übertragung 
eines H‐Atoms 
(Kettenfortpflanzung). 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(R,E)‐9‐Hydroxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐10‐ensäure 
L‐5f   
  
312.45  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5b und 
anschließende Übertragung 
eines H‐Atoms 
(Kettenfortpflanzung). 
(R,Z)‐11‐Hydroxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐9‐ensäure 
L‐5g   
  
312.45  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5c und 
anschließende Übertragung 
eines H‐Atoms 
(Kettenfortpflanzung). 
(S,Z)‐11‐Hydroxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐9‐ensäure 
L‐5h   
 
312.45  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5d und 
anschließende Übertragung 
eines H‐Atoms 
(Kettenfortpflanzung). 
(E)‐9‐Oxo‐11‐((2S,3S)‐3‐
pentyloxiran‐2‐yl)undec‐
10‐ensäure 
L‐5i   
  
310.43  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5a bzw. L‐5b 
und anschließende Umlagerung 
zum Keton. 
(Z)‐11‐Oxo‐11‐((2R,3S)‐3‐
pentyloxiran‐2‐yl)undec‐
9‐ensäure 
L‐5j   
  
310.43  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch 
Fe2+  Fe3+) aus L‐5c bzw. L‐5d 
und anschließende Umlagerung 
zum Keton. 
(E)‐11‐Oxo‐11‐((2R,3S)‐3‐
pentyloxiran‐2‐yl)undec‐
9‐ensäure 
L‐5k 
 
310.43  Bildung des Alkoxylradikals 
(meist metallkatalysiert durch  
Fe2+  Fe3+) aus L‐5c bzw. L‐5d 
und anschließende Umlagerung 
zum Keton. 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
8‐((2S,3R)‐3‐((S,E)‐2‐
Hydroxyoct‐3‐en‐1‐
yl)oxiran‐2‐yl)octansäure 
L‐5l   
  
312.45  Epoxidierung des cis‐Olefins des 
S‐Enantiomers durch 
Rückseitenangriff („Mihelich“‐
Reaktion) und Spaltung des 
Hydroperoxids zum Alkoxyl‐
Radikal. 
(E)‐9‐Hydroxy‐11‐
((2S,3S)‐3‐pentyloxiran‐2‐
yl)undec‐10‐ensäure 
L‐6   
  
312.45  Beispielreferenz 
(E)‐9,10,13‐
Trihydroxyoctadec‐11‐
ensäure 
L‐6a   
  
330.47  Solvolyse von L‐6 zum Diol. 
(E)‐9,12,13‐
Trihydroxyoctadec‐10‐
ensäure 
L‐6b   
  
330.47  Solvolyse von L‐6 zum Diol. 
(E)‐13‐Hydroxy‐9‐
oxooctadec‐11‐ensäure 
L‐6c   
  
312.45  Solvolyse von L‐6 zum Keton. 
(E)‐9‐Hydroxy‐13‐
oxooctadec‐10‐ensäure 
L‐6d   
  
312.45  Solvolyse von L‐6 zum Keton. 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(E)‐Oct‐2‐en  L‐7a   
  
112.22  L‐7a/b: 
β‐Spaltung der Hydroperoxide 
von Linolsäure (L‐1).  
Häufigste Produkte. 10‐Oxo‐8‐decensäure  L‐7b   
  
184.24 
Pentan  L‐7c   
  
72.15  L‐7c/d: 
β‐Spaltung von Alkoxylradiakeln 
des L‐2a. Wahrscheinlichere 
Produkte. (9Z,11E)‐13‐Oxotrideca‐
9,11‐diensäure 
L‐7d   
  
224.30 
Hexanal  L‐7e   
  
100.16  L‐7e/f: 
β‐Spaltung von Alkoxylradiakeln 
des L‐2a. Seltenere Produkte 
(mögliche Ursache: Hook‐
Criegee‐Umlagerung in 
aprotischen LM). 
(Z)‐Dodeca‐9,11‐
diensäure 
L‐7f   
  
196.29 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐9‐hydroxy‐12‐
oxoheptadec‐10‐en‐8‐
yl)oxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8a   
  
606.89  Etherbildung aus 
Alkoxylradikalen 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐12‐oxoheptadec‐
10‐en‐8‐yl)oxy)octadeca‐
9,11‐diensäure 
L‐8b   
  
590.89  Etherbildung aus 
Alkoxylradikalen 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐12‐oxoheptadec‐
9‐en‐8‐yl)oxy)octadeca‐
9,11‐diensäure 
L‐8c   
  
590.89  Etherbildung aus 
Alkoxylradikalen 
(9Z,11E)‐13‐(((12R,E)‐1‐
Carboxy‐12‐
hydroxyheptadec‐10‐en‐
8‐yl)oxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8d   
  
592.90  Etherbildung aus 
Alkoxylradikalen 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((12R,E)‐1‐
Carboxy‐12‐
hydroxyheptadec‐9‐en‐8‐
yl)oxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8e   
  
592.90l  Etherbildung aus 
Alkoxylradikalen 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐11,12‐
dihydroperoxyheptadec‐
9‐en‐8‐
yl)peroxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8f   
  
656.90  Organische Peroxid:  
Dimer aus L‐2a 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐9,12‐
dihydroperoxyheptadec‐
10‐en‐8‐
yl)peroxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8g   
  
656.90  Organische Peroxid:  
Dimer aus L‐2a 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐9‐(((E)‐1‐
carboxy‐9,12‐
dihydroperoxyheptadec‐
10‐en‐8‐yl)peroxy)‐12‐
hydroperoxyheptadec‐
10‐en‐8‐
yl)peroxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8h   
  
1001.35  Organische Peroxid:  
Trimer aus L‐2a 
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Bezeichnung  Nummer‐
ierung 
Struktur  Mr 14 
[g/mol] 
 Art der Entstehung 
(9Z,11E)‐13‐(((E)‐1‐
Carboxy‐9‐(((E)‐1‐
carboxy‐11,12‐
dihydroperoxyheptadec‐
9‐en‐8‐yl)peroxy)‐12‐
hydroperoxyheptadec‐
10‐en‐8‐
yl)peroxy)octadeca‐9,11‐
diensäure 
L‐8i   
  
1001.35  Organische Peroxid:  
Trimer aus L‐2a 
 
